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A simulacdo mecénica de meios descontinuos tem sido um grande desafio para a
engenharia. Os modelos de analise baseados na mecénica do continuo perdem eficiéncia
e precisdo quando o efeito das descontinuidades em pequena escala adquirem
relevancia. Os avancos tecnoldgicos dos meios computacionais vém viabilizando, cada
vez mais, a utilizacdo dos metodos baseados na mecanica granular. Portanto, ha um
crescimento recente na aplicacdo do Método dos Elementos Discretos, no estudo do
comportamento mecanico de meios granulares, tais como, rocha, solo e leitos de
materiais granulares.

Esse trabalho apresenta uma implementacdo de um algoritmo para analise
transiente tridimensional do comportamento mecanico de meios descontinuos pelo
Método dos Elementos Discretos, utilizando elementos esféricos com variada
distribuicdo de tamanhos e propriedades fisicas. Além disso, o algoritmo é capaz de
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conjunto de poligonos, que delimitam o dominio do problema, e das distribuigdes de
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Mechanical simulation of discontinuous media has been a great challenge for
engineering. The analysis models based on continuum mechanics lose efficiency and
accuracy when the micro-mechanic discontinuity effects become relevant. Recent
computational technology advances make feasible the use of the methods based on
granular mechanics. Therefore, there is a recent growth in the application of the
Discrete Element Method in the study of the mechanical behavior of granular media,
such as, rock, ground and beds of granular materials.

This work presents an implementation of a three-dimensional transient algorithm
for mechanical analysis of discontinuous media by the Discrete Element Method, using
spherical elements with different sizes and physical properties. The present
implementation is capable to generate models of discrete elements with great number of
elements, from a set of polygons, which delimit the domain of the problem, and the

distributions of size and physical properties of the elements within.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Simulacdo Numeérica de Meios Descontinuos

Tem-se alcancado muito progresso na analise mecanica dos meios granulares
considerando-0s como meios continuos. Essa consideracdo implica na aproximacao dos
efeitos de complexos mecanismos micro-estruturais existentes no material, por
correlagBes fisicas macroscopicas, desconsiderando, por exemplo, a ocorréncia de
vazios em outra escala. Porém, essa perspectiva de analise € apropriada somente quando
os efeitos das descontinuidades em escalas inferiores sdo despreziveis. Neste caso, do

ponto vista macroscopico, o0 material apresenta um comportamento de meio continuo.

Para problemas que apresentam comportamento descontinuo em grande escala tal como
nas aplicacfes de mecanica da fratura; analise de resisténcia de solos, rochas e materiais
compositos; fluxo de materiais granulares, entre outros, 0s modelos continuos nédo sdo
capazes de representar os fenbmenos que ocorrem em pequena escala. Esses ultimos
determinam quando ocorre a ruptura dos materiais e de que forma acontece a transi¢cdo

entre os estados de equilibrio em micro-escala.

Ha& um grande esforco da comunidade cientifica em todo mundo, na busca de novas
tecnologias que resultem no desenvolvimento de métodos e modelos capazes de
representar adequadamente os fendmenos fisicos que ocorrem nos meios descontinuos.
Sobretudo, aqueles que ainda ndo foram simulados de forma suficientemente realista e

eficiente.



Existem problemas de natureza discreta em diversas areas da atividade industrial, que
apresentam desafios para a engenharia na viabilizacdo de simulagcdes computacionais.
As dificuldades encontradas vao desde a concepcdo de um modelo numérico que
represente bem o problema fisico, a limitagdo na capacidade dos recursos
computacionais disponiveis. Nesse contexto, as técnicas de simulacdo computacionais
baseadas em particulas ou dindmica granular tém sido fonte de pesquisa em modelagens
alternativas para problemas que ndo sdo bem representados pelos métodos continuos

tradicionais.

1.2 Problemas de Natureza Discreta

Dentro do contexto de aplicacdo da pesquisa em materiais que apresentam
comportamento de natureza discreta, podemos destacar aqueles que tém sido abordados
com frequéncia na literatura. Basicamente, estes se resumem na investigacdo dos
eventos mecénicos que envolvem fluxo granular, danos localizados, grande
deformacdes e problema de contato com alta taxa de deformacdo e fragmentacao. Todos
estes estudos sdo de grande interesse para o desenvolvimento tecnoldgico de varios
setores. A seguir, sdo citadas algumas aplicacdes relacionadas com o comportamento

dos meios descontinuos.
1.2.1 Aplicac6es Relacionadas com os Meios Descontinuos

Na fadiga dos materiais, observa-se que o efeito decorrente de carregamentos ciclicos
ocasiona o surgimento de micro-fissuras, podendo levar o material a ruptura, ainda que
as deformacdes permanecam dentro dos limites de comportamento elastico na escala
macroscopica. MALVERN [44] menciona as dificuldades no tratamento desse problema
sob a dtica do continuo, em funcdo das caracteristicas de descontinuidade que ele
apresenta. Além do exemplo anterior, Malvern cita os problemas de supersdnica em
atmosfera extremamente rarefeita, onde a Mecénica do Continuo nao é uma abordagem

razoavel, em razdo da escala de descontinuidade.

Nas simulacdes de fluxo de materiais granulares, podem ocorrer efeitos de acbes
coletivas entre as particulas originando fendbmenos como formagdo de pilha e

avalanches. ABREU [2] verificou a ocorréncia de formacao de arcos em simulacGes de



fluxo granular em descarregamento de silos. Com efeito, esse fenbmeno provoca o
entupimento desses equipamentos podendo gerar grandes prejuizos com a perda dos
mesmos ou com a paralisacdo da producdo. Observou-se ainda em [2] a segregacéo de
misturas em meios granulares simulando o fendmeno conhecido como ‘efeito castanha-
do-para’. Efeitos como esses tornam evidente alguns comportamentos peculiares dos

sistemas de natureza discreta.

O estudo do comportamento dos materiais granulares tém sido de grande importancia
para diversos segmentos da industria, encontrando aplicagbes na agroindustria com
estudos de armazenamento e transporte de graos, na industria de alimentos, na indistria
de farmacos, na industria quimica, e em outros segmentos que tenham como parte de

sua cadeia produtiva a manipulagdo de materiais granulares.

Nos estudos do colapso em materiais como solos e rochas apresentados em [22] e [40],
pode-se notar que os problemas inerentes a hipdtese dos meios continuos exigem
algumas consideragfes especiais em relacdo a malha na previsdo das zonas de
plastificacdo e da propagacdo da fratura, o que torna mais dificil a modelagem podendo

inviabilizar a aplicacdo da Formulacdo Cléassica do Método dos Elementos Finitos.

Existem muitas aplicacdes, onde uma parte do dominio de analise é constituida por
algum material que se comporta como meio continuo, como por exemplo 0s metais,
outra parte por material com comportamento granular, como solos ou rochas friaveis.
Nestes problemas, o tratamento da interagdo entre materiais com comportamentos tao
distintos tem sido um grande desafio, visto que, a aplicacdo de métodos continuos ou

discretos, de forma isolada, ndo atende este problema, adequadamente.

Neste contexto, algumas pesquisas vém trabalhando no sentido de associar métodos
continuos e discretos. Um exemplo é a aplicagdo apresentada na Figura 1.1, que simula
o0 impacto de um artefato de a¢o contra um bloco de rocha, através da combinacao do
Método dos Elementos Finitos (MEF) com o Método dos Elementos Discretos (MED),
neste trabalho [51], sdo abordados ainda varios outros problemas geomecanicos que
podem ser tratados desta forma, como na Figura 1.2, numa simulacdo de corte de

rochas, onde sdo mostrados os modos de fratura em varios instantes de analise.



~ Malha de MEF
k‘:‘d (artefato de aco)

Arranjo de particulas
MED (rocha)

Figura 1.1 - Simulacédo de impacto aplicando MEF/MED [51].



Malha de MEF
(ferramenta de ago)

Arranjo de particulas
MED (rocha)

= (b)

Figura 1.2 - Simulacéo de corte em rocha aplicando MEF/MED [51].

Outro exemplo de aplicacdo de métodos mistos surge na industria aeroespacial, em
virtude da alta velocidade envolvida em problemas de impacto. Esse tipo de aplicacéo
vem se tornando cada vez mais relevante, na medida em que tem sido fundamental para

0s projetos que sustentam os avangos na conquista do espago.

Como conseqiiéncia das numerosas missdes espaciais realizadas nas Ultimas décadas,
milhares de objetos foram colocados em 6rbita, e a crescente demanda tecnoldgica do
mercado comercial de telecomunicagfes impulsionou ainda mais o ritmo de
langamentos. Devido as explosdes de parte dos equipamentos utilizados no foguete, de
colisBes, e de vérias outras causas, resultaram da atividade desses lancamentos uma
grande quantidade lixo espacial composta por fragmentos orbitais que aumentam o risco

para as novas missdes espaciais.



Garantir a seguranca de futuras missdes tornou-se um grande problema para a industria
aeroespacial. Existem estimativas [48] de que o nimero de objetos ndo catalogados
com dimensbGes da ordem de centimetros aproxima-se de milhGes, aumentando a
probabilidade de choque. As velocidades tipicas da colisdo contra um desses objetos
encontram-se na escala de 5 km/s a 15 km/s [48] e sdo capazes de danificar ou de
incapacitar uma nave espacial. Atualmente é imprescindivel fazer previsfes sobre 0s
efeitos do impacto de particulas em alta velocidade nos projetos de naves e outros

equipamentos espaciais.

Nos trabalhos iniciais em projetos de protecdo contra impacto de particulas em alta
velocidade, utilizava-se uma tecnologia experimental carissima que realizava estudo de
impacto com velocidade de até sete quildmetros por segundo. Mesmo com 0s recentes
desenvolvimentos de novas tecnologias experimentais, a escala do trabalho é de
aproximadamente 11 km/s. Além disso, para uma aproximagdo experimental do
problema, seria necessario um nimero muito grande de testes de impacto para que fosse
contemplada toda combinacdo possivel de geometrias, de materiais, de velocidades e de

diferentes angulos de impacto.

Diante do problema exposto, ha muito interesse no desenvolvimento de ferramentas
computacionais para a simulacdo do impacto em altas velocidades. As pesquisas
envolvidas na simulacdo do impacto a velocidade elevada, onde [9],[10] sé&o exemplos
de estudos de impacto com fragmentos orbitais, tradicionalmente basearam-se nas
Formulag6es Eulerianas e Lagrangiana do continuo. Entretanto as experiéncias descritas
em [19] e [20] mostraram que os modelos de andlise convencionais ndo atendiam as

necessidades das aplicacdes atuais.

Foram propostos novos métodos numéricos, em que uma linha de pesquisa baseou-se na
formulacdo Lagrangiana-Euleriana Arbitréaria (ALE) [5], outra foi desenvolvida a partir
do método baseado na Hidrodindmica de Particulas Regularizadas ( Smoothed Particles
Hydrodynamics — SPH ) [57]. Além disso, para problemas que apresentam dificuldades
na aplicacdo das técnicas tradicionais Lagrangianas ou Eulerianas, foram propostas
formulacges mistas de continuo e particulas. Entre elas, esta a que faz o acoplamento de

hidrodinamica de particulas com a formulacdo de elementos finitos, [34] , [35], [36],



através de um algoritmo baseado no contato-impacto por penalizacdo, conectando as

particulas do SPH ao modelo lagrangiano de elementos finitos.

Uma formulacdo hibrida particula-elemento foi desenvolvida recentemente por
FAHRENTHOLD e HORBAN [21], onde combinaram-se as potencialidades gerais da
formulag&o acoplada dos métodos SPH e MEF, minimizando os problemas inerentes ao
uso do método continuo puro ou de métodos puros de particula. A Figura 1.3 ilustra
uma aplicacdo desta formulagdo ao estudo do impacto em alta velocidade de um projétil

contra uma placa [48].

P

Lo Alter Impact

Figura 1.3 - Simulagéo de impacto em alta velocidade, de [48].



Nesta formulacdo, utilizam-se simultaneamente elementos finitos e particulas para
modelagem de efeitos fisicos distintos no meio onde ocorre o impacto, possibilitando

simulacdes de impacto com velocidades da ordem de quinze mil metros por segundo.

1.2.2 Aplicac6es na Industria do Petroleo

Os problemas relacionados com os meios descontinuos estdo presentes em grande parte
da cadeia produtiva da industria do petroleo. Os estudos nessa area podem ser aplicados
desde a prospeccdo e avaliagdo de campos petroliferos como subsidio nas investigacoes
geoldgicas, abrangendo areas da producéo ao refino do petrdleo, em diversos processos

gue envolvem o comportamento de materiais granulares.

O transporte do petroleo e seus derivados é sem duvida uma parte importante na cadeia
de producdo desta industria, sobretudo num pais com dimensfes continentais como o
Brasil. Assim, grande parte da producdo de Oleo, gas e seus subprodutos sao
transportados através de oleodutos ou gasodutos, que interligam plataformas, refinarias
e centros de distribuicdo. Os oleodutos e gasodutos, passando por terra ou em ambiente
marinho, estdo sujeitos a serios riscos de acidente, podendo gerar prejuizos financeiros e
ambientais de grandes proporgdes. Por estas razGes, muitas pesquisas tém sido
realizadas no sentido de desenvolver a tecnologia de dutos, para minimizar custos e
garantir mais seguranca na aplicacdo desta alternativa de transporte, que € indispensavel

para o Brasil.

As linhas de dutos subterrdneas ou em assoalho marinho estdo sempre interagindo com
0 solo, seja absorvendo esforgos transmitidos por este ou transferindo carga, como por
exemplo de correntes marinhas para o solo ocednico. Uma perspectiva de analise desta
interacdo solo-estrutura recai novamente na aplicacdo da combinacdo de métodos
continuos com métodos discretos. Neste sentido, podemos citar a simulacdo do
problema de ovalizagdo da secdo de dutos subterraneos, submetidos ao carregamento
aplicado na superficie do terreno [51]. A Figura 1.4 apresenta a deformacéo da secdo do
duto para diversos niveis de carregamento. Nesta simulagdo o duto foi modelado com

elementos finitos e o solo foi modelado com elementos discretos.
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Figura 1.4 - Simulacéo da interacdo solo-estrutura em dutos subterraneos [51].

A expansdo das fronteiras de exploracdo de petrdleo para aguas profundas e
ultraprofundas gerou uma forte demanda por novas tecnologias que fossem capazes de
garantir a exploracdo comercial dessas novas areas. A perfuracdo de pocos direcionais
foi uma das novas tecnologias empregadas, para melhorar o fator de recuperacdo dos
reservatdrios e reduzir o numero de plataformas. Entretanto, a utilizacdo desta nova
tecnologia terminou por agravar os problemas de instabilidade de pogos, que tém como
conseqgiiéncia um incremento nos custos de perfuracdo, podendo levar a perda do po¢o

em alguns casos.

A instabilidade dos pocos estd associada a baixa resisténcia de algumas formacGes
rochosas, como os arenitos fridveis, ndo-consolidados ou com pouca consolidacao.
Assim, na fase de perfuracdo do poco, a utilizacdo de lamas especiais introduz uma
pressdo na parede do poco de forma que sua integridade seja mantida. Entretanto, na
fase de producéo ocorre um aumento nas tensdes efetivas na formagdo rochosa que

compde o reservatdrio em consequiéncia da extracdo do fluido. Esta mudanca no estado



de tens@es precisa ser controlada para evitar a ruptura da formacéo. Este controle pode
ser realizado através da aplicacdo de um diferencial de pressdo adequado, mas existem

ainda varios outros fatores [8] que podem influenciar na estabilidade de pocos.

O desenvolvimento de métodos numéricos para analise da instabilidade em pocos de
petrdleo tem sido fundamental para compreensdo desse problema. Ainda sob a otica de
um meio continuo, entre as pesquisas iniciais nesta area, encontra-se o trabalho de
POLILLO [53], que utilizou o modelo elastoplastico de Mohr-Coulomb na
representacdo do comportamento mecanico da formacéo, acoplando um modelo de
fluxo potencial para o escoamento na analise de estabilidade de pocos através do

Método dos Elementos Finitos.

Com a evolugdo dos modelos numéricos de analise, foram contemplados outros
fendmenos relacionados com a estabilidade dos pogos verticais e horizontais que afetam
a producéo de petrdleo, como por exemplo o colapso de poro. Este fendmeno ocorre em
funcdo do aumento das tensdes na matriz rochosa e é caracterizado pela reducéo
irreversivel na porosidade. O colapso de poro tem com conseqiiéncia a diminuicdo do
fluxo no interior do reservatorio devido a reducdo da permeabilidade, provocando uma
queda drastica na producdo do poco. Além disso, na vizinhanca do poco, onde ocorre a
maior queda na pressao de poro, o colapso de poro pode induzir a producgdo de areia,

que € outro problema grave que pode encarecer demasiadamente a producéo.

Um modelo numérico baseado no Método dos Elementos Finitos capaz de representar o
fendmeno de colapso de poro através de uma relacdo constitutiva foi apresentado por
COELHO [12]. Os modelos de ruptura de Drucker-Prager e Mohr-Coulomb foram
utilizados neste trabalho. Para limitar o estado de tensfes hidrostatico admissivel, os
modelos de ruptura utilizados foram fechados por uma superficie eliptica (“cap
model”). Dando seqliéncia ao trabalho desenvolvido por COELHO [12], TISSER [62]
substituiu o cap eliptico por um cap suave, continuo a superficie de ruptura de Mohr-
Coulomb. O objetivo da utilizagdo desse novo cap foi eliminar a singularidade existente

no contato do cap eliptico com a superficie do modelo de ruptura.
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O desenvolvimento desses modelos numéricos tem sido muito importante para o estudo
de estabilidade de pocgos, pois possibilitam a previséo da regido de colapso de poros,
qualificando provaveis alteracdes na permeabilidade do reservatorio. Alem disso, a
implementacdo desses modelos tem sido uma ferramenta de analise que permite avaliar
a probabilidade de ocorréncia da producdo de areia. Entretanto a natureza discreta do
fendmeno de producdo de areia é um fator limitante para aplicagdo dos modelos
numéricos baseados na mecanica do continuo como, por exemplo, o Método dos
Elementos Finitos. Sendo assim, este fendbmeno tem sido objeto de pesquisa, onde se
buscam alternativas de simulacdo e analise do problema, que permitam o
desenvolvimento de ferramentas numéricas para avaliagdo de procedimentos, de forma

a minimizar os riscos associados a este processo.
1.2.3 Simulacéo da Producéo de Areia

A producdo de areia € um processo desencadeado na fase de producdo do poco de
petréleo, em conseqiiéncia dos fragmentos da rocha reservatério que sdo transportados
pelos fluidos. A separacdo da areia do 0leo bem como o tratamento necessario para
disposicdo final desse material envolve processos de alto custo. Além disso, esse
fendmeno pode estar associado a varios problemas que surgem durante a producédo do

poco, entre 0s quais podemos citar:

e Queda na producdo devido a alteracdo da permeabilidade no reservatério.

e Instabilidade do pogo em funcéo do acréscimo de tensdes.

e Abrasdo do revestimento do poco, dutos e demais equipamentos que processam
0 Oleo.

e Entupimento do pogo e linhas de conexdo, se quantidade suficiente de areia for

produzida.

Por estas e outras razfes, a industria do petroleo tem grande interesse na pesquisa e
desenvolvimento de técnicas que permitam uma melhor compreensdo desse fenbmeno.
Vaérias estratégias tém sido utilizadas pelos pesquisadores, na tentativa de se fazer
previsdes da ocorréncia do fendmeno de producdo de areia, assim como no
desenvolvimento de novas tecnologias que permitam minimizar seus efeitos. No

trabalho de ABASS et al [1] sdo estudadas algumas caracteristicas das formagfes que
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apontam alternativas de andlise. As pesquisas experimentais tentam reproduzir o
fendbmeno em laboratério para estuda-lo, e resultados importantes tém sido
apresentados, como mostra a Figura 1.5 do trabalho de HAIMSON e LEE [28].

Figura 1.5 - Formas de ruptura em amostra de arenito de [28].

Outra estratégia tem sido o desenvolvimento de ferramentas numéricas para simulacéo
do processo de producdo de areia. Entre as pesquisas desenvolvidas nessa linha,
podemos destacar as que estdo sendo realizadas nos Estados Unidos pelo Sandia
National Laboratories (SNL) [59]. Este laboratério apresenta alguns resultados através
de sua pagina na Internet, como mostra a Figura 1.6. Esta e outras pesquisas tém

utilizado o MED como técnica numérica para simulagédo desse fenémeno.

Figura 1.6 - Cortes longitudinais e transversais - Producdo de areia segundo [59].
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1.3 Motivacgao

O método dos elementos discretos tem sido aplicado em muitos problemas relacionados
com o comportamento dos meios descontinuos, tais como aqueles citados nas se¢oes
anteriores. Observa-se sua utilizacdo desde areas de pesquisa como biomecanica [47],
quimica [39] até as &reas tradicionais no uso intensivo de simulagdes numéricas, como
0s varios ramos da engenharia onde se encontram grande parte das aplicacdes [22], [40],
[58].

O potencial de aplicacdes desse método vem estimulando a implementacdo de
ferramentas computacionais que podem contribuir para o desenvolvimento tecnolégico
de vérios setores industriais, e sobretudo do setor de 6leo e géas natural, através de
aplicacbes como aquelas apresentadas anteriormente. Por essa motivacao, foi
implementado neste trabalho um algoritmo para anélise transiente tridimensional em

meio descontinuo, pelo método dos elementos discretos.
1.4 Objetivos

O objetivo deste trabalho, é a implementacdo de um programa baseado no Método dos
Elementos Discretos, para simulagdes tridimensionais de meios descontinuos. Para
atender a necessidade das aplicagdes de maior demanda computacional, um objetivo
associado foi a busca de alternativas para implementacdes em plataformas
computacionais de alto desempenho, viabilizando andlises de grande porte. Com este
objetivo o programa foi implementado utilizando diretivas OpenMP [7], para as
plataformas do Cray SV1 NACAD\COPPE\UFRJ e CRAY T94 do CESUP/RS.

Acessoriamente, implementou-se um programa para geracdo de modelos de elementos
discretos através da técnica de copias sucessivas. Esta técnica permite, de maneira
eficiente, gerar modelos de elementos discretos com grande nimero de particulas e com

distribuicGes homogéneas de tamanhos e propriedades fisicas para as particulas.

Como os modelos adotados nas aplicacdes do MED, em sua maioria, ndo consideram

forcas coesivas, outro objetivo focado nesta implementacdo € encontrar um modelo de
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forca de contato, que incorporasse boa parte dos efeitos micro-mecénicos ja estudados,
incluindo forgas coesivas. Além disso, para possibilitar a experiéncia de simula¢do do
processo de producdo de areia, um objetivo € a introducdo no modelo dos efeitos da

interagdo das particulas com fluido.
1.5 Organizacao do Texto

O texto estd organizado em cinco capitulos. No capitulo 2, sdo apresentadas as
descricOes gerais, um historico do Método dos Elementos Discretos, e uma revisao da
literatura, iniciando-se pelas origens do desenvolvimento do MED. Em seguida é

abordada a formulagéo adotada na implementagéo.

No capitulo 3, sdo abordados alguns aspectos da implementacdo computacional, como o
pré-processamento com o programa de geracdo de modelos. Neste capitulo, apresenta-
se também a estrutura de dados adotada, e as técnicas de otimizacdo de desempenho
computacional utilizadas, principalmente com respeito ao algoritmo utilizado na busca
de contato entre as particulas. Este tem por objetivo potencializar o desempenho atraves

de bom nivel de vetorizacao e paralelizacao do codigo.

No capitulo 4, sdo apresentados os exemplos de aplicacdo do método. O primeiro
representando a classe de problemas que envolvem os mecanismos de deformacéao e
fratura em eventos de contato e impacto. Em outro exemplo € ilustrada a aplicabilidade
do método em anédlise de fluxo granular. Neste exemplo sdo apresentados os dados
referentes a analise de desempenho do cédigo, executado no Cray SV1 e no Cray T94.
Ainda neste contexto dos meios granulares, realiza-se um exemplo onde se verifica o
fendmeno de segregacdo granular, e em outro se trata da simulacdo de meio granular

submetido a vibragdes harmonicas.

Neste capitulo, apresenta-se também um exemplo de aplicacdo para analise do processo
de producdo de areia. Neste exemplo tenta-se afinar com a perspectiva apresentada em
SNL [59] para simulagcdo do processo de producdo de areia, que tem sido grande
problema para a Industria do Petréleo. O capitulo 5 finaliza o trabalho com as

conclusdes e recomendagdes para futuras pesquisas.
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Capitulo 2

Método dos Elementos Discretos

Neste capitulo, serdo apresentados inicialmente uma descricdo geral e um breve
historico do Método dos Elementos Discretos (MED), enfatizando os aspectos
relevantes na evolucdo do método. Em seguida, é feita uma descricdo da formulacéo
adotada na implementagdo, contextualizando as hipoteses assumidas pelo método nas

aplicacdes em problemas de fluxo granular e simulagdes em sistemas de particulas.
2.1 Descricdo Geral do Método

O Método dos Elementos Discretos € uma técnica lagrangiana de modelagem numeérica
utilizada na solucdo de problemas que podem ser representados como um conjunto de
corpos ou particulas discretas. Esses elementos discretos podem ser rigidos ou

deformaveis, interagindo através de forcas de contato.

O elemento é descrito utilizando-se fun¢des matematicas tais como esferas, elipsoides
poliedros, etc. A imposicdo de condi¢cBes de contorno num sistema de particulas pode
ser realizada de varias formas. Uma forma natural e bastante utilizada é a que impde a
condicdo de contorno através da andlise de interagdo com obstaculos, que
freqlientemente sdo descritos como paredes. Portanto, para simular a interacdo com
obstaculos, existe uma definicdo de parede rigida, que neste caso, representa uma regiao
plana do espaco que tem interferéncia com o dominio dos elementos discretos. Essas

paredes sdo caracterizadas fisicamente, e interagem por contato com as particulas.
As forcas de contato sdo determinadas através de uma lei que relaciona forga e

deslocamento relativo entre os elementos em contato. De forma semelhante sdo

calculadas também as forcas de contato entre elementos e paredes. Além das forcas de
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contato, forcas de campo como, gravidade, forca eletromagnética e pressdo de fluido

também podem atuar sobre os elementos.

A aplicacdo da equacdo de Newton de conservacdo da quantidade de movimento para
cada elemento descreve a relacdo entre a forca resultante que atua sobre o elemento e a
taxa de variacdo da quantidade de movimento. A conservacdo do momento angular para
cada elemento descreve a relacdo entre o torque resultante que atua sobre o elemento e a
taxa de variagcdo de momento angular. Sendo assim, 0 movimento do conjunto de todos
os elementos interagindo entre si e com possiveis obstaculos pode ser determinado
através da solucdo do sistema de equacOes diferenciais de segunda ordem. Este sistema
¢ formado pelas equacbes de conservacdo da quantidade de movimento para cada
elemento. Finalmente, esta solugcdo permite conhecer a posicdo e velocidade de cada

elemento ao longo do tempo, em relacdo a um referencial fixo no espaco.

O método explicito de integracdo numérica é o mais utilizado no Método dos Elementos
Discretos, e em geral o intervalo de estabilidade conduz a um passo de tempo muito
pequeno, podendo ser da ordem de nano-segundos, dependo do material.
Consequentemente, o volume de calculo para uma analise pode ser de grande
proporcao. Contudo, apesar do MED exigir processamento intensivo, implementacdes
que utilizam as capacidades computacionais das arquiteturas de processadores vetoriais

e paralelos viabilizam aplicacbes em modelos com grande nimero de elementos.

2.2 Revisao Histérica do Método

Desde a apresentacdo inicial do Distinct Element Method em 1971 por CUNDALL [14],
houve um interesse crescente por esse método, que posteriormente passou a ser
conhecido por Discrete Element Method (DEM), e muitos avangos foram sendo
alcancados. Originalmente, este método tinha como objetivo o estudo de deslocamentos
em sistema de blocos de rocha, atraves de uma representacdo bidimensional com
elementos em forma de discos, e a paredes rigidas representadas por segmentos de reta.
Suas aplicagdes se estenderam ao estudo de fluxo granular [64], & pesquisa dos micro-
mecanismos em materiais granulares [17] e desenvolvimento de fratura em rocha e
concreto [41],[52].
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Um programa desenvolvido em 1980 [16],[37] combinou a formulagédo do MED com a
formulacdo de elementos finitos para analise das deformacGes no interior de cada
elemento discreto. Dessa forma, incluiu-se a possibilidade de analise em sistemas de
corpos deformaveis. Nesse caso, as analises em modelos com grande numero de
elementos tornam-se proibitivas. Entretanto, esta perspectiva encontra muita aplicagéo
no estudo de sistemas de blocos de grandes dimensfes e com um numero menor de

elementos.

Em 1988, CUNDALL [18] e HART et al [29], publicou uma formulagé&o tridimensional
do MED, utilizando elementos com forma poliédrica, propondo uma estrutura de dados
e um algoritmo de busca de contatos apropriados a esta forma. WILLIAMS e
PENTLAND [65] utilizaram as super-quadricas como forma geométrica para 0s
elementos. A descrigdo bidimensional da super-quéadrica € dada pela equagdo (2.1),

onde a variacdo dos parametros a, n e s permite a representacdo de elementos

discretos com diversas formas geométricas, como mostra a Figura 2.1.

2 (%) — 5 @.1)
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Figura 2.1 - Representacdo geomeétrica atraves de super-quadricas.
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O desenvolvimento de modelos de elemento discretos com outras formas geométricas
permitiu analisar os efeitos da variacdo de forma no comportamento das simulagdes.
Nesta perspectiva, CLEARY e SAWLEY [11] avaliaram o efeito da forma dos
elementos sobre o fluxo granular no descarregamento de silo. Neste trabalho, as
particulas foram modeladas com formas circulares ou super-quadricas bidimensionais.
A possibilidade de se empregar formas geométricas mais fiéis aos gréos representou um
avanco importante no desenvolvimento do método. Entretanto, o aumento no esforgo
computacional introduzido pelos elementos com formas mais complexas limitou sua

utilizacdo, de modo que elementos circulares e esféricos ainda sdo os mais utilizados.

A interacdo solido-fluido foi estudada através do acoplamento do MED com as
formulagBes da dindmica dos fluidos [30],[33],[63], modeladas através de métodos
baseados na mecénica do continuo, como o Método do Elementos Finitos (FEM) ou
Método das Diferencas Finitas (MDF). Dentre as varias formas de acoplamento, esté a
que considera a solucdo das equacdes da mecéanica para o elemento discreto, com a
forca de interacdo fluido-solido calculada aplicando-se a teoria de escoamento em
meios porosos, com utilizacdo das propriedades macroscopicas deste meio. KLOSEK
[43] utilizou uma forma de acoplamento do MED com as formulagcGes de escoamentos
em meios porosos na qual a permeabilidade € calculada a partir da distribuicdo
granulométrica representativa do meio poroso. Neste caso, uma mudangca na
configuracdo do meio granular pode ocasionar alteracdes significativas no tensor de
permeabilidade, adicionando uma relacdo ndo linear no célculo da forga de interacéo

fluido-solido.

Em 2000, um volume especial da revista Powder Technology [50] apresentou varios
artigos relacionados ao MED. Recentemente, um foco das pesquisas tem sido o
desenvolvimento de codigos mais eficientes em plataformas computacionais de alto
desempenho [11], com objetivo de viabilizar analises com grande nimero de elementos.
Uma nova linha de pesquisa deu inicio ao estudo da combinacdo do MED com o MEF
para analise dindmica de problemas geomecénicos. O estado da arte nesta nova linha de
pesquisa é apresentado no trabalho de ONATE e ROJEK [51]. Neste trabalho o modelo
de contato utilizado no MED contemplou os efeitos de atrito, desgaste e geracdo de

calor.
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A associacdo de varios métodos para solugdo de problemas mais complexos tem sido
um caminho natural, uma vez que nenhum método é capaz de reunir todas as
caracteristicas necessarias ao tratamento do conjunto de fendmenos fisicos que estdo
envolvidos em determinados problemas. Nesta perspectiva, 0 MED tem importancia
fundamental, pela sua capacidade de simular o comportamento do meio descontinuo.
Ainda que o MED seja um metodo de alto custo computacional, quando associado com
outros métodos, como o MEF por exemplo, pode potencializar tanto o desempenho

como as possibilidades de aplicacdes.
2.3 Formulacdo Numérica

O modelo numérico de elemento discreto adotado segue a metodologia padréo
estabelecida no trabalho de CUNDALL e STRACK [15] e HART et al [29],
particularizando-se para o caso de modelagem utilizando o elemento discreto esférico,
com tratamento do conjunto como um sistema de corpos rigidos. No seu primeiro
trabalho, Cundall desenvolve um modelo bidimensional utilizando elementos em forma
de discos e depois, juntamente com Hart, aborda um modelo tridimensional utilizando o

poliedro irregular como forma geométrica para elemento.

A utilizagdo do elemento esférico para modelos de grande porte proporciona um ganho
de eficiéncia indispensavel nesses casos. Essa eficiéncia se deve ao fato de haver apenas
um ponto de contato possivel entre dois elementos, a simplicidade de armazenar os
dados dos elementos (grandezas relativas ao centréide e raio do elemento) e também a

facilidade de se encontrar a dire¢cdo normal ao plano de contato.
2.3.1 Caracterizacdo Cinematica do Elemento

No modelo adotado, o dominio tridimensional descontinuo é representado por um
conjunto de esferas, que se comportam individualmente como corpo rigido. O elemento
esférico possui seis graus de liberdade, sendo trés translacGes e trés rotacoes, definidos
em um referencial inercial no espagco. Conforme a caracterizacdo cinematica

apresentada na Figura 2.2, o elemento “:” fica determinado pelos vetores posigéo 7;,
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velocidade linear v; = 7, e velocidade angular w; = 6;, referidos ao centréide do

elemento.

A orientacdo da velocidade angular w; é no sentido estabelecido pela regra da mao

direita. Cabe ressaltar que as adigdes vetoriais envolvendo as velocidades angulares tém
validade restrita ao caso de rotacGes infinitesimais [45]. Neste caso o incremento
instantaneo nas rotag0es deve ser suficientemente pequeno para garantir a
comutatividade na adicdo vetorial da velocidade angular. Mais detalhes referentes a
dindmica dos corpos rigidos no plano e no espaco podem ser encontrados em

GINSBERG [26], que traz uma abordagem recente e bastante completa, nesta area.

Figura 2.2 - Caracterizacdo cinematica do elemento esférico.

2.3.2 Definicédo de Parede

Para simular a interferéncia dos elementos com obstéaculos fixos ou moveis, define-se a
parede rigida, que pode estar em contato com os elementos conforme a Figura 2.3. No
exemplo da figura as paredes sdo utilizadas para delimitar um modelo de elemento
discreto com forma cubica, que estd sendo gerado segundo uma técnica que sera
descrita adiante. As paredes sdo representadas por superficies quadrilateras ou

triangulares.
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A caracterizacdo da interagdo fisica se da atraves do coeficiente de atrito, da constante
elastica, e da forca de adesdo, que sdo os parametros de contato das paredes com 0s
elementos. As equacdes de movimento ndo sdo resolvidas para as paredes de modo que
suas aceleracdes e velocidades sdo fungdes conhecidas do sistema. Vale ressaltar que
existe muito pouco detalhe sobre a definicdo e implementacdo de paredes na literatura,
desse modo a definicdo adotada busca flexibilizar a introducdo de contornos e

obstaculos nos modelos.

Figura 2.3 - Modelo de elemento discreto e interagdo com paredes.

2.3.3 Principio da Impenetrabilidade

Segundo a dindmica dos corpos rigidos, 0 movimento de elementos esféricos utilizados
na modelagem estdo sujeitos a restricdo cinematica de impenetrabilidade. Para o contato

entre elementos esta condicdo é verificada pela equacdes (2.2) e (2.3),

dj = |l& — ;]| = (a; + a;) (2.2)

>0 (2.3)
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; sdo os raios dos elementos vizinhos “i” e “j’

, sendo x; e x; as

onde, a; € a :

coordenadas dos seus centros de massa respectivamente, e d,;; representa a menor

distancia entre os dois elementos esféricos.

No caso de interagdo de elemento com a parede, sendo esta Ultima representada por uma
superficie, a condicdo de impenetrabilidade € verificada pelas equacdes (2.4) e (2.5),

onde a; e x; sdo respectivamente, o raio e as coordenadas do elemento “ j” proximo a
parede “p,”. O ponto de coordenadas x, € o ponto de interseccdo do plano da
superficie com a reta normal ao plano e que passa por z;. Quando a projecdo do ponto
x; sobre o plano da superficie da parede estiver fora de seus limites, o ponto x, serao
ponto do contorno da superficie mais proximo do elemento “ ;. Genericamente, d,, ;

sera sempre a menor distancia entre a parede “ p,” e o0 elemento “ ;.

dp; = |2y, — 5] —a; (2.4)

>0 (2.5)

2.3.4 Mecanismo do Contato

Nos meios descontinuos, quando considerados como sistema de particulas, as interacdes
entre estas, em geral, sdo demasiadamente complexas e envolvem forcas de natureza
diversa, como forca capilar em meio saturado, forca eletromagnética em ambientes
imersos nesses campos, forca de natureza quimica, etc. Para efeito de aplicacdo sdo
introduzidas as simplificagdes necessarias a esses mecanismos de interacdo, gerando

diversos modelos que se adaptam ao tratamento de cada sistema.

O estudo do contato mecanico no trabalho de KIKUCHI e ODEN [42] tem uma
abordagem bastante completa, sobretudo, nas aplicacfes que utilizam o método dos
elementos finitos, contemplando problemas de pequenas e grandes deformacBes em
regimes lineares e ndo lineares. WRIGGERS [66] reune o que ha de mais atual nas

formulacBes para o contato mecanico, apresentando equacgdes constitutivas para
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interface do contato, que incluem diversos comportamentos fisicos como desgaste,

adesdo e varias formas de atrito entre os materiais.

Nos modelos de interagdo por contato mecanico mais utilizados no MED consideram-se
as forcas oriundas das deformacdes e atrito entre particulas em colisdo. Neste caso,
existem duas formas de calcular as forgas de contato durante a colisdo, que podem ser

classificadas como contato rigido (hard contacts) ou flexivel (soft contacts) [27].

No contato rigido, uma formulacdo com multiplicadores de lagrange [23] é utilizada
para impedir a interpenetracdo das particulas. Neste caso, as colisGes sdo instantaneas,
verificando-se rigorosamente a restricdo cinematica de impenetrabilidade dadas pela
equacdo (2.2) e pela equacdo (2.3). Além disso, a dissipacdo de energia na colisdo é

modelada utilizando o coeficiente de restituicéo.

No modelo de contato flexivel, as colisbes tém duracdo finita, admite-se uma
deformacéo na regido de contato e a dissipacdo de energia ocorre durante todo tempo de
colisdo. A forca de contato € calculada utilizando um modelo aproximado segundo uma
lei de forgca-deformacdo (penetracdo). Isto também pode ser visto como uma funcdo de
penalizacdo, com a rigidez da mola representando a constante de penalizacdo da

penetracdo, e 0 amortecimento como uma penalizagdo da taxa de penetragéo.

Nesta implementacdo foi utilizado o modelo de contato flexivel para simular as
interacdes entre as particulas e entre essas e as paredes. As particulas foram
consideradas como corpos rigidos. Esta hipdtese é importante, visto que ela viabiliza o
estudo da maioria dos problemas praticos que envolvem um grande ndmero de
particulas. Nesses casos, as deformacfes locais nas particulas tém magnitude de ordem
muito inferior aquelas observadas no conjunto e, de acordo com CUNDALL e
STRACK [15], podem ser desprezadas sem prejuizo na analise do comportamento do

sistema.
Para o tratamento das interacGes de contato entre as particulas, adotou-se uma lei de

forca-deformacdo, que seré apresentada nas secGes seguintes, onde a interpenetracéo é

utilizada como uma aproximacdo dessa deformacdo no contato. Genericamente, nesta
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técnica a forca de contato é calculada através de uma funcdo de penalizacdo da
penetracdo e da taxa de penetracdo entre as particulas. Em muitos casos a magnitude

desta forca é dada pela equacao (2.6),

f=r(d)d+cd (2.6)

onde a fungdo «, linear ou nédo linear dependendo do modelo considerado, depende da
interpenetracdo d e representa a rigidez do contato, e ¢ é uma constante associada a
dissipagdo de energia durante a colisdo. Assim, durante a colisdo ou contato entre 0s
elementos, a condic¢do cinematica de impenetrabilidade para esferas rigidas dada pelas
equacdes (2.4) e (2.3), é relaxada conforme ilustra a Figura 2.4 em um corte

esquematico.

Elementos

Interpenetracdo

Figura 2.4 - Penetragéo permitida no contato entre elementos.

De modo semelhante ha também um relaxamento da condicdo de impenetrabilidade

entre elemento e parede conforme ilustra a Figura 2.5.
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Parede Pk

Elementos

Penetracdo entre Elemento
e Parede

Figura 2.5 - Penetracdo permitida no contato entre parede e elementos.

Desta forma, com a utilizagdo de um modelo de forca-deformacéo (penetragéo), sao

calculadas as forcas de interacdo no contato.
2.3.5 Cinematica do Contato

Quando ha um movimento relativo entre dois elementos ou entre um elemento e uma
parede, pode surgir um contato gerando uma forga que age mutuamente interferindo em
suas trajetorias. Para proceder ao calculo desta interagdo no contato, € necessario
estabelecer um sistema de referéncia local, onde s&o desenvolvidas as relagdes
cinematicas para o calculo da forca de contato. O sistema local é definido pela direcéo
normal a superficie de contato e pela rotacdo que esta sofre em torno da normal. Para

elementos esféricos a direcdo normal € coincidente com a ligacao entre seus centrdides.

Conforme mostra a Figura 2.6, a origem do sistema é um ponto da superficie da

~

particula 7, que é tomada como referéncia para fixacdo do sistema. Assim, o eixo X

local é dado pela direcdo normal no sentido do centrdide 7 para o centrdide ;.
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Figura 2.6 - Sistema de referéncia local para o contato entre os elementos.

O desenvolvimento da matriz de rotacéo utilizada na transformacéo de coordenadas, do
sistema global para o sistema local, é semelhante ao apresentado por GERE e
WEAVER [25] para rotacdo de uma barra no espaco. Neste caso, existem duas
defini¢Oes para matriz de rotacdo, onde uma delas se aplica aos contatos de um modo
geral, com excecdo daqueles cuja orientacdo da normal for vertical. E
consequientemente a outra definigdo se aplica aos casos onde a orientagdo normal do

contato for vertical. Desta forma a matriz para os contatos nao verticais é dada por:

C, ¢y c,
—C,C, COS Y — C,Seny 5 3 —CyC, COSY + C;Seny
R = i ¢,” +c¢,”cosp (2.7)
/ ¢+ ¢ / PR
C,C,SENY — C, COS c,C,8eny + ¢, cos
Ty SZ z2 4 _ ’C,L.Q + CZQSGH(,O Y-z 902 ‘1,2 '
CZE + CZ V CI + CZ
A matriz para os contatos verticais é dada por:
0 ¢y 0
Ryert = |—¢c,cosp 0 senp (2.8)

cyseng 0 cosgp

26



onde c,, c,, c, sdo o0s co-senos diretores da normal e ¢ € rotacdo do elemento 7 em

relacdo a normal desde o instante em que se deu o inicio do contato, até o instante
corrente. Com a definicdo da matriz de rotacdo, as coordenadas, velocidade linear e
angular de cada elemento podem ser escritas no sistema local, onde sdo calculadas as

forcas de interacdo no contato através das relacdes cinematicas.

Uma formulagdo para as relagcbes cinematicas do problema de contato entre corpos
deformaveis foi desenvolvida por WRIGGERS [66]. Estas relacBes sdo utilizadas na
modelagem do contato entre corpos continuos pelo MEF. Para simulagdes com
elementos discretos a forca de contato é baseada em modelos simplificados de rigidez e
amortecimento, associados ao deslocamento relativo dos centroides dos corpos em
contato. Sendo assim, em se tratando do caso particular de contato entre corpos rigidos
esféricos, a definicdo das funcdes de penetragdo, bem como suas taxas, sdo suficientes

para estabelecer as relagdes cinematicas do contato num sistema de particulas.

As relagBes cinematicas sdo estabelecidas no referencial local conforme defini¢do da
Figura 2.6 para contatos entre elementos, ou conforme Figura 2.9 para contato entre
elemento e parede. Estas relacdes sdo definidas através do deslocamento relativo dos

centroides apds o inicio do contato de acordo com a Figura 2.7, em termos dos vetores
unitarios ortogonais n direcdo da forca normal coincidente com eixo local X,et

direcdo da forca tangencial no plano dos eixos locais YeZ.
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t Y

Figura 2.7 - Caracterizacdo cinematica do contato.

A velocidade relativa normal é dada por,
" = ("‘7:2]' - %‘) (2.9)

com a definicdo da velocidade relativa, o deslocamento relativo € obtido pela integracdo

temporal dessa velocidade, desde o inicio do contato em 7 até um determinado tempo

T durante a colisdo, conforme a equagéo (2.10).
T
i = f "dT (2.10)
Ti

A avaliacdo numerica da integral na equacdo (2.10), desde o inicio do contato até o
passo de tempo corrente, € dada pelo valor da interpenetracdo. Assim, o deslocamento
relativo é calculado atraves da equacéo (2.11), onde a é o raio de cada elemento, e = a
coordenada x local dos centrdides.

(2.11)
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A velocidade relativa tangencial, é dada por:

Com a integracdo da velocidade, obtém-se o deslocamento relativo durante o intervalo

de tempo (T - T"), como indica a equagio (2.13),

T
al = f odT . (2.13)

T

A aplicacdo da lei cléassica de atrito de Coulomb a forga tangencial, pode gerar
oscilagbes ndo fisicas na solucdo numérica da forca de atrito [51]. A lei classica é
mostrada na Figura 2.8 (a). Assim, é aplicada a lei de atrito de Coulomb regularizada a

magnitude da forca tangencial. Esta lei é mostrada na Figura 2.8 (b).

(el A7

pl " pl S

kt

~t ~ 1

(@) (b)

Figura 2.8 - Lei de atrito de Coulomb: (a) classica e (b) regularizada.

Desta forma, a forga tangencial é calculada atraves de um processo incremental,
substituindo a integral da equagdo (2.13), pela somatério dos incrementos de

deslocamento relativo, dado pela equacdo (2.14),
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a' =) o'AT (2.14)
T

onde AT é passo de tempo da analise.

Quando a forca tangencial atinge o valor méaximo para forca de atrito, ou seja

|£"] > w|f"], inicia-se um deslizamento entre as particulas descrito por um retorno

radial dado por,

flar —KO'AT

th-AT - kt'ﬁtAT” l (2.15)

ft = T(f”)”

Durante o deslizamento, o deslocamento tangencial relativo total se divide em duas
parcelas, uma reversivel e outra irreversivel [51]. Este deslocamento irreversivel pode
ser entendido como sendo a trajetdria de deslizamento do ponto de contato de um corpo
sobre a superficie do outro. Neste caso, o deslocamento relativo acumulado

correspondente a parcela reversivel é dado por:

" i
De forma analoga, sdo desenvolvidas as grandezas cinematicas para contato entre
parede e elemento, onde o ponto de contato na parede p é a origem do sistema de

referéncia como ilustra a Figura 2.9. Neste caso o deslocamento relativo normal é

calculado por,

" =a—|T, — I (2.17)
e a velocidade relativa tangencial, é dada por:

Enquanto ndo ocorre deslizamento o deslocamento relativo é obtido da mesma forma

pela equacéo (2.14), e durante o deslizamento pela equagéo (2.16).
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Ponto de
contato p /-

Figura 2.9 - Sistema de referéncia local para o contato elemento-parede.

2.3.6 Equacdes Constitutivas

As grandezas cinematicas vistas no item anterior, ou seja, os deslocamentos relativos
4" e 4' e as velocidades relativas ¢" e ' estdo relacionadas com a forca de contato
através das equac0es constitutivas (2.19) e (2.20). Assim, obtém-se a forca de interacdo

no contato segundo o referencial local. As equagdes constitutivas sao:

F1= kman 4 et (2.19)

ft = kol + ot (2.20)

onde k£ é um operador linear ou ndo linear, relacionado com as propriedades fisicas
utilizadas na simulacdo do contato, que descreve seu comportamento elastico. A
constante ¢ € coeficiente de amortecimento viscoso que atenua a amplitude de
oscilacdo da forca de contato. Esses pardmetros dependem das propriedades micro-
mecanicas do material que constitui cada elemento e parede que formam o par em

contato.
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Nos casos dos contatos entre materiais distintos, utiliza-se o parametro resultante
calculado pela média harmdnica, aritmética, valor méximo ou minimo, dependendo da
propriedade fisica. A idealizacdo do modelo de forca de contato, permite estabelecer o
operador k£ e o coeficiente ¢, que caracterizam fisicamente o material que sera
simulado. Este modelo seré discutido na secdo seguinte e constitui-se fundamentalmente
do efeito de deformagéo eléstica, do amortecimento viscoso, da dissipagdo por atrito na

componente tangencial (Lei de atrito de Coulomb), e da energia de adesé&o.
2.3.7 Modelo de Forc¢a de Contato

Véarios modelos de forca de contato sdo encontrados na literatura. CUNDALL e
STRACK [15] prop6s um modelo que combinava uma lei de forga-deslocamento linear
(Lei de Hooke), com uma forca de amortecimento viscoso proporcional a velocidade
relativa dos elementos em contato. Nesse modelo, a componente tangencial é limitada
por um valor critico, segundo a Lei de Atrito de Coulomb, permitindo deslizamentos

entre os elementos.

Existem modelos baseados em leis de forgca-deslocamento néo linear, como os que tém a
forca de contato normal de acordo com a Teoria de Hertz e a forca de contato tangencial
segundo a Teoria de Mindlin. THORNTON e YIN [61] propdem um modelo de forca
para esferas elasticas que considera forcas de adesdo. Posteriormente THORNTON e
NING [60] num modelo mais sofisticado consideram o comportamento adesivo e

elastoplastico do contato entre esferas.

Em geral o modelo para a for¢a de contato estd associado a0 comportamento micro-
mecanico do material em andlise. Em escala de grdos ou particulas, as forcas de
interacdo envolvidas sdo demasiadamente complexas, conseqtientemente os modelos de
forca de contato buscam a melhor aproximacgédo possivel dessas forcas, de modo que 0s
seus efeitos em escalas superiores sejam semelhantes. Assim, esse aspecto deve ser
considerado na escolha do modelo, como é o caso do trabalhos de SADD et al [58] e
LIU et al [40].

A Figura 2.10 apresenta o analogo do modelo mais comum de forca de contato

empregado no Método dos Elementos Discretos. Nesta figura estdo representadas a

32



contribuicdo elastica através da mola, o amortecimento viscoso e o deslizamento
tangencial com aplicacdo da lei de atrito de Coulomb. A mola pode apresentar
comportamento linear ou ndo linear, e ainda possuir resisténcia a tracdo, quando

existem forgas adesivas, ou caso contrario absorva apenas esfor¢os de compressao.

Modelo da for¢a normal Modelo da forca tangencial

Kn

. 510

Figura 2.10 - Modelo esquematico da forca de contato.

Nessa implementacdo procurou-se adotar um modelo de forca de contato que
incorporasse boa parte dos efeitos micro-mecanicos ja estudados, evitando-se apenas
aqueles de tratamento numérico mais dificil em face da contribuicdo agregada ao
modelo. Contudo, outros modelos podem ser incorporados conforme a necessidade de

cada aplicacéo.

O modelo utilizado é semelhante ao que foi proposto por CUNDALL e STRACK [15],
com adicdo de mais um termo no modelo de for¢a normal, para que pudesse contemplar
particulas aderentes como sugere LIU et al [40]. Adicionou-se ainda nesse modelo na
parcela de contribuicdo elastica normal, uma parcela ndo linear para o dominio das
forcas de tracdo. A Figura 2.11 mostra os graficos de forca normal versus penetracdo 0s

modelos de Cundall, Liu e para o0 modelo adotado na implementacéo.
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1E+009 - Curvas de Forca x Interpenetracao
— <4+ — Curvade Liu
——6—— Curva de Cundall
™ —— Curva nfo Linear Adotada
se+008 | ~t .
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2 OE+000 T T 1
- 0E+00! 2E-003 8E-003
(18] )
O
(.
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-1E+009 |
-2E+009 - Interpenetracdo (m)

Figura 2.11 - Curvas tipicas dos modelos de for¢a de contato.

Como pode ser observado, a curva para 0 modelo de Cundall trata-se de uma relacao de
elasticidade linear (Lei de Hooke), sem resisténcia a tracdo (sem adesdo), com o
parametro k" constante. O modelo de Liu tem a mesma lei linear acrescentando-se uma
resisténcia a tracdo (adesdo). Neste caso, a forga apresenta uma descontinuidade quando
a deformacdo méaxima de tracdo ¢ atingida. E importante observar no modelo de Liu
que, devido a essa descontinuidade da forca, ao se atingir a resisténcia méxima a tracao,
h& uma brusca ruptura da mola, e se ndo houver capacidade suficiente de absorcéo dessa
energia através das forcas dissipativas esse efeito desestabiliza o sistema. Os parametros
de contato para esse modelo devem ser calibrados de modo a evitar esse tipo de
instabilidade, para que ndo haja acréscimo de energia no sistema que leve a divergéncia

da solucgéo.

Para 0 modelo de contato proposto por Liu, o vetor que define a forca normal é

determinado por,

f” — _kn,&n _"_ C’H,,Z}’H, _"_ P (221)
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onde £" e ¢" s@o respectivamente a constante elastica e o coeficiente de viscosidade na

diregdo normal, e P é a forca de adesé&o.

No modelo adotado para for¢a normal, a parcela devido a adesdo € dependente da
deformacéo através de uma lei ndo linear, com parametros fixos « e ¢. Essa forca é

calculada atraves de,
U=k (A = (1= e )6 4 Mo (2.22)
Uma escolha adequada dos parametros « € 6 permite avaliar diversas formas para o

comportamento eléstico. Uma alternativa interessante € estabelecé-los em funcdo do

modulo elastico k", da forca méxima de tracdo F' e a constante e, isto €,

§=— e (2.23)
k‘"(—ln( )+ln(6)+1)
Ince>
a= —l”;‘” (2.24)

O parédmetro ¢ é tal que (0 < ¢ < 1). A Figura 2.12 apresenta vérias curvas utilizando-

se diversos valores para . Quando essa constante se aproxima de zero, 0 aspecto da
curva fica similar ao modelo de Liu, ao passo que se ¢ tende a 1 observamos que a

curva se aproxima ao modelo de Cundall.
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Figura 2.12 - Curvas da relacéo forca versus penetragcdo com variagao de ¢.

Em alguns casos de simula¢fes em meios descontinuos, ha ainda uma dependéncia da
historia de deformacéo na forca de contato. Um exemplo tipico é a modelagem voltada
para o estudo de fratura de materiais como rochas e solos. Nesse caso, a forca de tracdo
no modelo de contato perde seu efeito apos a ruptura. Com isso, se no inicio da analise
existe um par de elementos em contato, a tracdo entre eles cessa apds a separagdo, e
numa eventual colisdo posterior s6 atuard compressao e atrito. Na implementacédo esse
problema é tratado com a introducdo de uma funcéo que verifica se o par corrente de
contato ja existia continuamente desde o inicio da analise, anulando ou ndo a parcela de

forca de tracdo. Neste caso, com a introducdo desta fungéo na equagdo (2.22) temos:
fr=—k (A - @(1—e " )8) + c"o" (2.25)

onde esta fungdo € & = 1 para todos os contatos iniciais, se anulando, ou seja ® = 0,

quando estes contatos sdo rompidos.
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O célculo da forca tangencial segue 0 modelo usual, com uma parcela de forca elastica e

uma forga de amortecimento, ou seja,

ktﬁt + Ct’lAJt —>8€ ||f1F—AT _ kt,ﬁfAT” S T(fn,)
= fiar —KO'AT (2.26)

(") | £ sr = KOAT| > (")

[ #7sr = K'AT]

onde %' é a constate elastica e ¢’ é o coeficiente de dissipacédo viscosa. O mddulo da
forca tangencial é limitado segundo a Lei de atrito de Coulomb regularizada para uma
dada magnitude de forca normal, veja Figura 2.8 (b). No instante em que o mddulo
desta forga supera o valor maximo igual a 7( f"), adota-se um retorno radial para
superficie de ruptura. A funcdo que define a superficie de rupturar, através do

coeficiente de atrito, coesao e resisténcia a tragdo é mostrada na Figura 2.13.

N
F

Superficie de ruptura 7 (f")

Angulo de Atrito

Coesao

A\ 4 > fn

>
Resisténcia & Tracdo

Figura 2.13 - Superficie de ruptura adotada.
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Os parametros fisicos ¢" e ¢' refletem uma dissipacdo de energia durante as colisdes,

que ¢é dificil de determinar diretamente. Porém, eles podem ser calculados em termos
dos respectivos coeficientes de restituicdo n™ e n', os quais sdo obtidos em ensaios
experimentais. Para os casos onde ndo h& forca de adesdo, esse coeficiente de
amortecimento pode ser calculado através da seguinte equacdo, conforme o trabalho de
TSUJI et al [63],

" = 29"~ mk" (2.27)
onde " e m sao dados por:

™ +n? (")

m=—"J_ (2.29)

com m,; e m; sendo as massas das particulas. As equacdes acima sdo desenvolvidas

através da solucdo analitica da equacdo do movimento para o sistema de duas particulas.

De forma semelhante, ¢’ pode ser obtido por estas equacdes substituindo o indice n
por . THORNTON e NING [27] desenvolveram o calculo do coeficiente de restituicdo
do contato entre esferas considerando o modelo elastoplastico com adesdo. Neste caso,

o desenvolvimento néo fornece explicitamente uma relagdo com as constantes viscosas.
2.3.8 Equacdes do Movimento

A forca de contato estabelecida no sistema local é transformada para o sistema global.
Aplica-se entdo esta forca, bem como sua reciproca na equa¢do de movimento dos

elementos envolvidos no contato. Assim temos que:

F, =R7(f" + f') (2.30)

F. = —F, (2.31)

J
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Determina-se a forga de contato resultante em cada elemento somando-se as
contribuicdes de todos os contatos dos quais ele participa. Assim, considerando o efeito
da gravidade sobre o sistema, e aplicando a segunda lei de Newton, a equacdo abaixo

descreve o movimento linear de cada elemento do sistema,
midi + C"iy = 3 Fy +mig (2:32)
k

onde m,;,7;, C" e 7; sd0 respectivamente a massa, aceleracdo, coeficiente global de

amortecimento do movimento de translacéo e velocidade do elemento “i”, F; ¢ a forca

de contato e £ € numero de contatos com o elemento, e g € a aceleracdo da gravidade.

O torque estabelecido no sistema local é transformado para o sistema global. Aplica-se
entdo este torque, bem como seu reciproco na equacdo do movimento angular dos

elementos envolvidos no contato. Assim temos que:

Mi = RT (_ft X G,Z"n,) (233)
a/.
M, =M, (2.34)

Determina-se o torque resultante em cada elemento somando-se as contribuigcfes de
todos os contatos dos quais ele participa. Assim, 0 movimento angular de cada elemento

do sistema é dado por,

k

onde I;, 6;,C? e 6; sdo respectivamente o momento de inércia, aceleracéo, coeficiente

global de amortecimento do movimento de rotacdo e velocidade angular do elemento,

M, e otorque e k£ é nimero de contatos com o elemento.
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2.4 Efeito do Amortecimento

O amortecimento viscoso presente nas forcas de contato causa uma rapida absor¢do das
vibracGes de alta freqliéncia. Esse efeito é importante para a estabilizacdo do sistema
que, juntamente com a dissipagdo que ocorre durante o deslizamento tangencial, leva o
modelo de elemento discreto ao equilibrio depois de cessado o carregamento. A Figura
2.14 mostra o grafico de velocidade com o tempo para a interacdo entre um elemento e
uma parede, onde sdo ilustrados os efeitos do amortecimento viscoso (penalizacdo da
taxa de penetracdo). Neste exemplo uma particula estd inicialmente tangente a
superficie horizontal, como mostra a ilustracdo no gréafico, e entdo é submetida a acdo
da gravidade. Os parametros fisicos utilizados no exemplo estdo resumidos na Tabela 1.
Pode ser observada uma reducdo de 50% na amplitude da velocidade relativa (taxa de

penetracdo) a cada ciclo de oscilagéo.

Avaliacdo do efeito do amortecimento

Propriedades Fisicas Valor
Médulo eléstico normal k™ (N/m) 2 x 10’
Moédulo elastico tangencial &' (N/m) 2 x 10’
Angulo de atrito Cb (graus) 34°
Forca de coesédo (N) 0.1
Massa especifica p (kg/m®) 2000

Coeficiente de restituicdo normal n" -

Coeficiente de restituicdo tangencial n’ -

Forca de tracdo méxima F (N) 1x10°

Parametro « da curvade f" 1x10*

Tabela 1 - Pardmetros de simulagé&o.
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Velocidade vs. Tempo
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Figura 2.14 - Efeito do amortecimento com coeficiente de restituicdo igual a 0.5.

A Figura 2.15 mostra o grafico de velocidade com o tempo para 0 mesmo problema
anterior, considerando agora um amortecimento maior. Neste caso, foram utilizados os

mesmos parametros, alterando-se apenas o coeficiente de restituicao para 107

O estado de equilibrio inicial de um modelo de MED, que contemple a resisténcia a
tracdo, possui uma certa quantidade de energia associada as forcas de adesdo. Quando
essa energia vai sendo liberada através da quebra dos contatos, o amortecimento tem o
importante papel de dissipé-la. A taxa de dissipacéo de energia no sistema, estabelecida
pelos parametros de amortecimento, pode ser insuficiente para estabiliza-lo, sobretudo
em caso de impacto em alta velocidade. Nestes casos, formulagdes que incorporam

efeitos termodinadmicos [35], [36] sdo mais apropriadas.
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Velocidade vs. Tempo
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Figura 2.15 - Efeito do amortecimento com coeficiente de restituicso igual a 10™.

Na maioria das aplicagbes do MED, além desses parametros de viscosidade que atuam
sobre a velocidade relativa, ainda é necessario um amortecimento que absorva a energia
das baixas frequéncias. Para isso, € entdo incorporado o coeficiente de amortecimento
global, que opera sobre as velocidades absolutas de translacdo e de rotacdo de cada
elemento. Na implementagdo, foram considerados os coeficientes de amortecimento
global de translagido C" e rotagdo CY, os quais sdo inseridos nas equacdes (2.32) e

(2.35) que descrevem esses movimentos.

42



2.5 Esquema de Integracao no Tempo

Vérios métodos de integracdo no tempo podem ser utilizados no MED para solucionar
as equacOes de movimento. A maioria dos pesquisadores adota 0 método explicito de
integracdo numeérica, pois este possui muitas vantagens em relacdo aos métodos
implicitos. Nao ha necessidade de armazenar a matriz de rigidez global que, no caso do
esquema de integracdo implicito, teria que ser atualizada a cada passo de tempo. Como
o0s pares de contatos podem mudar de forma arbitraria durante a evolucdo no tempo, a
execucdo da fase de correcdo torna-se extremamente cara, j& que teria que ser feita uma
busca na historia dos pares de contato. Para o método explicito de integracdo os
calculos em um passo de tempo sdo bem mais rapidos do que no esquema implicito.
Porém, pelo fato de ser condicionalmente estavel, freqlientemente requer passos de
tempo muito pequenos. Por outro lado, como o sistema é fortemente néo linear, devido
as forcas viscosas e ao alto gradiente nas mesmas, 0 método implicito vai exigir passo

de tempo pequeno para uma boa aproximacéo da solucéo.

Nesta implementacdo, adotou-se o esquema explicito de diferengas finitas. Os
coeficientes de viscosidade global C" e C?, sdo considerados proporcionais a m; e I,

respectivamente, de acordo com as equacdes (2.36) e(2.37) .

C" = a'm; (2.36)
C? =a’I (2.37)

Escrevendo as expressbes de aproximacdo, por diferencas finitas, para primeira e
segunda derivada nas equages (2.32) e (2.35). Além disso substituindo (2.36) e (2.37)
nas equacbes (2.32) e (2.35) respectivamente, 0 esquema de integracdo para 0

movimento de translagdo pode ser escrito pelas equacdes (2.38), (2.39) e (2.40), isto €,
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onde os parametros a e b sdo dados por,

a" At
—1—
a4 2
r -1
b:[l-l—aAt]

Para 0 movimento de rotacdo o esquema de integracdo pode ser escrito como,

> My
_ _k

éin _ i

aLﬂJrl — aln + élanrlAt

com ce d dados por,

0
a’ At
:]_—
¢ 2
0 —1
d:p+a$q

(2.38)

(2.39)

(2.40)

(2.41)

(2.42)

(2.43)

(2.44)

(2.45)

(2.46)

(2.47)

O esquema de integracdo numeérica adotado é estavel quando At < At,, onde At, é

passo de tempo critico, que pode ser estimado baseando-se na frequéncia de oscilacdo
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de um sistema com um grau de liberdade. Empregou-se a estimativa proposta por

HART et al [29], que € calculada por,

Mmin
At = FRAC -2, |- (2.48)

max

onde M,,;, é a menor massa e K, € a maior constante elastica normal ou tangencial

presente no modelo. O parametro FRAC controla a possibilidade de um elemento
participar de varios contatos. Cundall afirma, com base em varios experimentos
numéricos, que o valor de FRAC igual 0.1 é suficiente para garantir a estabilidade
numérica. Nesta implementacdo, o passo de tempo é calculado automaticamente através

da equacdo (2.48) utilizando o parametro FRAC' igual 0.1.
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Capitulo 3

Implementacdo Computacional

Neste capitulo, serdo abordados alguns aspectos da implementacdo computacional.
Apresenta-se a estrutura de dados adotada e as técnicas de otimizagdo computacional
utilizadas. As caracteristicas dos meios descontinuos analisados através do Método dos
Elementos Discretos, fazem com que esse problema se enquadre na classe dos mais
dificeis para desenvolvimento em plataformas de alto desempenho. Este fato ressalta a
importancia da busca de estratégias de implementacdo, com o objetivo de otimizar as
anélises. Sobretudo potencializando o desempenho através de bom nivel de vetorizacéo

e paralelizacéo do cédigo.
3.1 Classificacao das Aplicacoes Paralelas

As estruturas de dados utilizadas nos métodos numéricos aplicados podem ser
classificadas de acordo com a comunicacao necessaria entre partes distintas da estrutura
do codigo durante a computacdo. Dessa forma, alguns pesquisadores fazem a
classificacdo conforme a Tabela 2, para as aplicacfes em que o padrdo de comunicacdo
é estatico durante a computacao, ou seja, mesmo para problemas dindmicos a estrutura
de dados é fixa. Dessa forma, a comunicacdo explicita € aquela relacionada com a troca
de informagdes entre partes vizinhas da estrutura de dados. A comunicagdo implicita é
caracterizada pela transmissdo de dados entre qualquer parte da estrutura global, o que

faz com que as implementacdes paralelas dessas aplica¢fes se tornem mais dificeis.

As comunicagOes estruturadas sdo aquelas em que o padrdo de transmissdo das

informacBes pode ser estabelecido por uma lei de formacdo. Ao contrario, as
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comunicacfes ndo-estruturadas sdo aquelas em que o padrdo de troca de dados nédo

segue nenhuma regra, sendo distinta para cada parte da estrutura.

Classificacédo de Acordo com o Padréo Estatico de
Comunicacao dos Dados

Pouca ou Nenhuma

S Embaragosamente Paralela (EP)
Comunicacéo

Comunicagéo Comunicagéo Né&o
Estruturada Estruturada

Comunicacéo Estatica Comunicagdo Estatica

Comunicacéao . Explicita Nao
Explicita (Vizinhos) EXpI'C'thESé;Uturada Estruturada
(EENE)
. ” Comunicacéo Estatica
L Comunicacéo Estéatica 3 ~
Comunicacao i Implicita N&o
. Implicita Estruturada
Implicita (Global) (EIE) Estruturada
(EINE)

Tabela 2 - Classificacdo das aplicacGes com padrdo de comunicagéo estéatico.

Para as aplicagdes com padrdo dindmico de comunicacao, nas quais a estrutura de dados
varia arbitrariamente durante a computacdo, a classificacdo é dada pela Tabela 3. As
implementacBes paralelas freqientemente utilizam alguma técnica para otimizar a
comunicacdo de informacdes, atraves da reorganizagdo da estrutura de dados como, por
exemplo, a renumeracdo de malhas. Nas aplicagdes com padrdo dindmico de
comunicacdo, esses artificios se tornam bastante caros, uma vez que esse procedimento

ter& que ser executado vérias vezes durante a computag&o.
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Classificacéo de acordo com o Padrdo Dinéamico de
Comunicacao dos Dados

Pouca ou Nenrluma Embaragosamente Paralela (EP)
Comunicacéo
Comunicacao Comunicacao Néo
Estruturada Estruturada
Comunicagéo Comunicagéo
Comunicacéao Dinamica Explicita Dinamica Explicita
Explicita (Vizinhos) Estruturada Né&o Estruturada
(DEE) (DENE)
Comunicagéo Comunicagéo
Comunicacéao Dinamica Implicita Dinémica Implicita
Implicita (Global) Estruturada Né&o Estruturada
(DIE) (DINE)

Tabela 3 - Classificagéo das aplicagfes com padrdo de comunicagao dinamico.

Além de serem enquadrados na classificagdo mencionada, 0s metodos numéricos
aplicados podem ser organizados de acordo com a dificuldade da implementacédo

paralela, como mostra a Tabela 4.

Podemos observar que aplicagdes da classe EP, tal como o Método de Monte Carlo que
tem pouca comunicagédo de dados, tém grande facilidade para implementacdo paralela.
Em outros casos, como Meétodo Diferencas Finitas (MDF), Método Volumes
Finitos (MVF) e Método dos Elementos Finitos (MEF), podem ter grau de dificuldade

variavel dependendo do tipo de aplicacéo.

Os métodos baseados em particulas tais como o Método das Particulas
Hidrodindmicas (SPH) e Método dos Elementos Discretos (MED), podem também
variar o grau de dificuldade, mas sem ddvida sdo os mais dificeis, dadas as
caracteristicas dos problemas tratados através desses métodos. Para exemplificar
podemos citar os problemas de impacto com fragmentagédo e analise de fluxo granular,
onde a vizinhanca das particulas muda arbitrariamente durante a analise. Nesses casos,

que em geral pertencem a classe (DINE), ha técnicas que permitem transforma-los em
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problemas da classe (DENE), através da decomposi¢do do dominio em subdominios e

uma reorganizacgédo dos dados (renumeragéo).

Classificacédo das Aplicacdes de acordo com Dificuldade de
Implementacgéo Paralela

Dificuldade de

Aplicacbes Metodos Numéricos Aplicados Implementacéo
(EP) Método Monte-Carlo.
Facil
(EEE) Método Diferencas Finitas (MDF) e

Método Volumes Finitos (MVF).

Meétodo dos Elementos Finitos, MVF e
(EENE) Método das Particulas Hidrodindmicas
com vizinhanga fixa.

(EIE) MDF, MVF

MEF, MVF e SPH com vizinhanga
(EINE) fixa em Simulagdo da Dinamica \ 4
Molecular e Astrofisica.

Moderado
(DEE) MDF, MVF.

Método dos Elementos Discretos e
SPH com vizinhanca variavel, em
SimulacGes de Problemas quase
estaticos.

(DENE)

(DIE) MDF, MVF.

MEF, MVF e (MED, SPH para
problemas mais gerais de Simulagao v
da Dindmica Molecular, Astrofisica e o

Impacto de alta energia). Dificil

(DINE)

Tabela 4 - Classificacdo de acordo com a dificuldade da implementacdo paralela.
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Entretanto, existe a necessidade de se avaliar o impacto computacional que a execugéo
das técnicas de decomposicao e reorganizacdo do dominio terdo sobre o desempenho do
codigo implementado. Além disso, as regides de interface entre os subdominios exigem
um tratamento adequado de sincronizacgdo e equilibrio da carga computacional de cada

subdominio.

Tendo em vista 0 que foi exposto nesta secdo e considerando escassez de detalhes sobre
implementacbes do MED na literatura, procurou-se nesse trabalho adaptar algumas
técnicas utilizadas em dinamica molecular [3], juntamente com exploracdo de alguns
aspectos da estrutura de dados proposta por CUNDALL[18], para o desenvolvimento do

codigo, conforme sera explicitado nas se¢Bes seguintes.
3.2 Etapas da Modelagem

A modelagem através do MED compreende trés etapas, conhecidas classicamente

como:

e FEtapa de Pré-processamento - Nesta fase o modelo é gerado com todas as
caracteristicas fisicas e geométricas, sendo preparado para a etapa de

processamento.

e Etapa de Processamento - Nesta fase o modelo gerado na etapa anterior é
submetido a uma seqliéncia de computacdo onde séo aplicadas todas solicitaces
que lhe foram impostas. Assim sdo processadas todas as informacdes que serdo

preparadas para interpretacdo na etapa seguinte.

e Etapa de Pos-processamento - Nesta fase as informagfes geradas na etapa de
processamento sao preparadas para interpretacdo e analise dos resultados atraves

de visualizacdes graficas.
Neste trabalho foram implementadas as etapas de Pré-processamento e de

Processamento. Para a etapa de Pos-processamento da modelagem utilizou-se o

programa comercial Ensight verséo 7.6.
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3.3 Pré-processamento - Geracdo de Modelo

Os problemas modelados através do MED, de modo geral, tém a caracteristica de serem
constituidos por particulas de varios tamanhos e dispostas no modelo de alguma forma.
A distribuicdo uniforme das propriedades fisicas e geométricas é utilizada na maior
parte dos modelos. Assim o primeiro problema nessa modelagem é estabelecer um
conjunto de particulas dispostas de tal forma que se tenha uma representatividade

adequada para o material que esta sendo utilizado no modelo.

Nos Estados Unidos, o Sandia National Laboratories (SNL) [59], que vem trabalhando
em pesquisas com MED no estudo de diversos problemas, utiliza uma técnica que
permite, de maneira eficiente, gerar modelos de elementos discretos com grande numero
de particulas e com variadas distribuicGes de formas, tamanhos e propriedades fisicas.
Esta técnica consiste basicamente em se tomar algumas particulas representativas de
uma dada distribuicdo de propriedades fisicas e geométricas, e em seguida submeter
este conjunto a acdo da gravidade para remocgdo dos espacos vazios, posteriormente o
aglomerado de particulas que se formou € copiado para originar um sistema maior e
entdo novamente submetendo-o a acdo da gravidade, de modo que se obtenha um certo

grau de compactacao.

A implementacdo do cddigo para geracdo do modelo utiliza a técnica descrita
anteriormente, onde os dados iniciais sd0 0s raios maximo e minimo, 0 numero de
elementos no conjunto primario, o nimero de materiais e a quantidade de copias. A
Figura 3.1 ilustra um exemplo da geracdo de um pequeno modelo 2D constituido de

elementos esféricos com didmetros e materiais diferentes.

A técnica de geracdo adotada é interessante, porque as copias sucessivas, a0 mesmo
tempo em que permitem a distribuicdo homogénea das caracteristicas do sistema
também minimizam o tempo de processamento para obtencdo do modelo, ja& que o

conjunto primario de elementos é previamente estabilizado.
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Figura 3.1 - Geragdo do modelo de elemento discreto.

A implementacdo contempla apenas a geracdo de modelos em forma de paralelepipedo,
em razédo da estrutura do algoritmo de geracdo ser baseada nas direcdes cartesianas.
Entretanto, é possivel a obtencdo de outras geometrias a partir de um modelo em forma

de paralelepipedo, através da manipulacdo das superficies do contorno.

A Figura 3.2 apresenta a primeira etapa de geracdo de um modelo 3D, com a formacéo
pseudo-aleatoria do conjunto primario de elementos, a partir do intervalo de variacéo

para as coordenadas, raios e materiais estabelecidos inicialmente.

A segunda etapa de geracdo do modelo 3D, através das cOpias do conjunto primario, e
estabilizacdo do modelo final sdo mostrados na Figura 3.3. Para produzir modelos com
niveis de compactacdo iniciais maior que proporcionada pela acdo da gravidade,

procede-se um movimento de contragdo das superficies do contorno.
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Figura 3.2 - Geragdo pseudo aleat6ria do conjunto primario de elementos.

Figura 3.3 - Cdpias do conjunto primario de elementos e obtencdo do modelo final.
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3.4 Processamento - Ciclo Computacional

O ciclo bésico de calculo consiste numa pesquisa dos pares de elementos em contato e
dos contatos com parede, onde sdo computadas as interpenetracdes nos contatos. Em
seguida faz-se a aplicacdo da lei de forca-deslocamento para atualizacdo das forcas e
torques atuantes e a integracdo das equacOes de movimento para cada elemento do
sistema conforme o esquema da Figura 3.4. A cada passo de tempo sdo obtidas as

coordenadas e as grandezas cinematicas de translacdo e rotacdo dos elementos.

Pesquisa dos pares de contato |«
v
Célculo das forcgas de contato t =t At

v

Atualiza velocidade e posicao
I

Figura 3.4 - Ciclo de célculo.

3.5 Pesquisa dos Pares de Contato

Uma parte de extrema importancia, em termos de tempo de processamento e
desempenho computacional na implementacdo do MED, é a pesquisa dos pares de
elementos em contato. A forma mais direta de se fazer esta pesquisa € através do
algoritmo Forca Bruta ilustrado na Figura 3.5, onde NCONT é nimero de pares de
elementos em contato e LISTA é um arranjo que armazena o numero dos elementos que
formam o par de contato. Como pode ser observado, o tempo de processamento para
execucdo deste algoritmo é de ordem quadratica O(N®), onde N é o nimero de
elementos do modelo. Com este custo computacional para realizacdo da pesquisa,

analises de grande porte se tornam inviaveis.
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1. Facade I=1 até Numero de elementos

2 Faca de J=1 até Numero de elementos

3 Calcula a distancia entre os elementos | e J
4. Verifica se estes elementos estdo em contato
5. Se os elementos estdo em contato faca

6 NCONT = NCONT +1

7 LISTA(NCONT,1) =1

8. LISTA(NCONT,2) =1

0. Fim se
10. Fim da iteracdo emJ
11. Fim da iteracdo em |

Figura 3.5 - Algoritmo Forca Bruta.

Para minimizar o custo computacional da pesquisa dos pares de elementos em contato,
foi utilizado o Método das Células Indexadas, proposto no trabalho de QUENTREC e
BROT [55], na construcdo da lista de pares. Nesse Método, o dominio € dividido em
células como ilustra a Figura 3.6, e entdo se realiza a busca somente entre 0s elementos

que estdo contidos na mesma célula e nas suas vizinhas.

Figura 3.6 — Dominio 3D dividido em células.

Além disso, a busca nas células é realizada de forma que um par em contato é
encontrado uma Unica vez, para isso, o percurso de busca em cada célula e entre células
vizinhas € realizado conforme sugere ALLEN E TILDESLEY [3].
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Essa técnica reduz o tempo de processamento da pesquisa de contatos para ordem linear
O(N). QUARANTA [54] fez um estudo da eficiéncia do algoritmo de células
comparando-o com um algoritmo padrdo, utilizando uma CPU com processamento
vetorial do CRAY J90 do NACAD\COPPE\UFRJ. Nesse trabalho, a variacdo do
namero de células utilizadas na divisdo do dominio mostrou que uma maximizagdo
desse nimero conduz a melhor eficiéncia do algoritmo. Por outro lado, existe um limite
ao qual o namero de células ndo pode exceder, porque dois elementos quaisquer em
contato devem estar dentro de uma mesma célula ou de suas vizinhas para que esse par

seja encontrado. Esta restricdo implica num tamanho minimo para as células dado por,

Lcel Z 2anax (3 1)

onde L., € o tamanho 6timo das células e R, é maior raio entre os elementos do

modelo. Segundo este critério, 0 nimero de células em cada dire¢do cartesiana pode ser

calculado como,

N, = int[—Xm%;jmmJ (3.2)
: Y;nax _ Ymin

Ny = lnt[m (33)

N, = int[% (3.4)

onde int é a funcdo que retorna a parte inteira das fracGes, e as coordenadas dos pontos

extremos do dominio sdo tomadas conforme ilustra a Figura 3.7 em duas dimensdes.

A estratégia de implementacgdo é utilizar esse algoritmo de forma otimizada, de modo a
conseguir maior eficiéncia na sua execucdo em computadores de processamento
vetorial. Para isso, além de maximizar o ndmero de células, com uma atualizacdo
dindmica durante a computacdo, € necessario eliminar as possibilidades de recorréncia

de dados entre as células que se pretende efetuar calculos em modo vetorial. Com a

56



estrutura de dados organizada por células, existem formas de se eliminar a recorréncia
de dados de modo bastante natural. Visto que as células representam uma decomposicao

do dominio permitindo que alguns calculos sejam efetuados simultaneamente.

(Xmin 9 Ymin )

Figura 3.7 - Representacdo de células numa regido retangular.

3.5.1 Construcdo da Estrutura de Dados por Células

A estrutura de dados por células € uma lista encadeada. Conforme é descrito em [3], a
primeira parte deste método envolve a organizacdo dos elementos dentro de cada célula.
Esta etapa € executada rapidamente e pode ser necessario repeti-la em todos 0s passos

de tempo, pois o0s elementos se movimentam e mudam de célula arbitrariamente.

Esta organizacao é realizada originando dois arranjos de dados, chamados pelos autores
do Método de HEAD e LIST. A dimensdo do arranjo HEAD ¢ dada pelo numero de
células. O arranjo LIST é uma lista encadeada, com dimensdo igual ao numero de
elementos. Cada posicdo do arranjo HEAD corresponde a uma célula, onde é
armazenado o numero que identifica o primeiro elemento contido na mesma. Este
numero € a posicao no arranjo LIST onde se encontra o endereco nesta lista do segundo

elemento daquela célula. Deste modo, a posi¢do do segundo elemento no arranjo LIST

57



armazena 0 endereco nesta lista do terceiro elemento daquela célula, e assim

sucessivamente.

Com o procedimento anterior, o arranjo LIST é percorrido até que se encontre o Gltimo
elemento daquela célula, e a posicao deste elemento no arranjo LIST armazena o valor
zero, indicando que ndo ha mais elementos na mesma. Para ilustrar este procedimento a
Figura 3.8 mostra um exemplo com duas células bidimensionais e a Figura 3.9
apresenta a construcdo da lista encadeada com a configuragéo dos arranjos HEAD e

1@ 2@
@@@
@ ()

Figura 3.8 - Exemplo com duas células bidimensionais e sete elementos.

Posicéo: 1 2 3 4 5 6 7
LIST: [0 [0 |2 (1 [4 |5 |3

Posicéo: 1 2

HEAD: 7 |6

Figura 3.9 - Construcdo das listas encadeadas para duas células 2D.
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A construcdo do arranjo HEAD e LIST € bastante simples, como mostra a rotina da
Figura 3.10 para o caso de células tridimensionais. O baixo custo deste procedimento

associado ao requerimento minimo de memoria, contribui para o bom desempenho do

algoritmo.
1. Faca de I1=1 até NUmero de células
2. HEAD(1) =0
3. Fimda iteragdo em |
4.
5. Facadel =1, NEL
6. X =XYZ(l,1)
7. Y = XYZ(1,2)
8. Z=XYZ(1,3)
9. IX=NCX*(X-XMIN)/(XMAX-XMIN) +1
10. IY=NCY*(Y-YMIN)/(YMAX-YMIN) +1
11. IZ=NCZ*(Z-ZMIN)/(ZMAX -ZMIN) +1
12. ICELL=(1Z-1)*NCX*NCY + (1Y -1)*NCX + IX
13. HEAD (I) = IPCELLIST (ICELL)
14. LIST(ICELL) =1
15. Fim da iteragéo em |

Figura 3.10 - Rotina para obtencédo dos arranjos HEAD e LIST.

Na figura acima, XYZ € o arranjo de coordenadas dos elementos, NCX, NCY e NCZ
sdo respectivamente o numero de células nas dire¢cdes X, Y e Z, e o limite do modelo
em cada direcdo desta é dado por, XMIN e XMAX; YMIN e YMAX ; ZMIN e ZMAX.

A pesquisa dos pares de elementos em contato feita com a utilizacao desta estrutura de
dados € realizada percorrendo-se todas as células. Primeiramente para cada célula
verifica-se a existéncia do contato do primeiro elemento contra todos 0s outros,
seguindo os enderecos na lista encadeada. E em seguida do segundo contra 0s proximos

da lista, que naturalmente comeca a partir do terceiro elemento e assim sucessivamente.

A pesquisa feita dessa forma evita a contagem dupla da iteracdo do elemento *“:” com o

elemento “ ;7. Além disso, os pares de elementos da lista de contato encontrados a cada

iteracdo, sdo completamente independentes, isto implica que ndo h& dependéncia de
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dados para esse trecho do vetor de forca de contato, fazendo com que se possa executa-

lo em modo vetorial e paralelo.

O elemento de uma determinada célula, pode ainda participar de um contato com outro

elemento de uma célula vizinha. Neste caso, para se evitar a duplicidade da iteracdo ij,

realiza-se a busca somente dos elementos de uma determinada célula contra os
elementos de apenas uma parte das células vizinhas. Para ilustrar como isto pode ser
feito, a Figura 3.11 mostra o esquema de busca entre as células vizinhas para um caso
bidimensional. De forma analoga, este esquema pode ser estendido para o caso de

células 3D.

13 14 15 16

9 L L1 12
3) { 8
1 2 4

Figura 3.11 - Esquema de busca entre células vizinhas.

As células bidimensionais que ndo estejam nas extremidades possuem oito células
vizinhas, entretanto a busca é realizada somente em quatro delas. A Figura 3.11
apresenta a iteracdo na célula 6, onde é realizada a busca contra as suas vizinhas 3, 7, 11
e 10. Os eventuais contatos relacionados com as outras células vizinhas serdo

encontrados na iteracdo referente a estas, ou seja quando o foco for uma delas.
A caracteristica de independéncia dos dados entre células por iteracdo, fica ainda mais

evidente neste caso. Mas é necessario observar que isso se verifica apenas se durante a

iteracdo nas células a busca contra as vizinhas segue a seqliéncia correspondente em
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todas as células. Considerando o exemplo da Figura 3.11, seriam calculadas
simultaneamente as interagdes que envolvem os pares, 1-5; 2-6; 3-7 e assim por diante.
Na iteracdo seguinte consideram-se as células vizinhas em outra direcdo, isto &,
calculam-se simultaneamente as interacGes que envolvem os pares, 1-6; 2-7; 3-8 e assim
sucessivamente. Com esta estratégia de implementacdo, foi possivel atingir um bom

nivel de vetorizacgdo e paralelizacdo do cddigo.
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Capitulo 4

Exemplos Numeéricos

Neste capitulo, serdo apresentados alguns exemplos de aplicacdo do método. O primeiro
representa a classe de problemas que envolvem os mecanismos de deformacao e fratura,
em eventos de contato e impacto. No segundo, seré ilustrada a aplicabilidade do método
em andlise de fluxo granular. O terceiro exemplo, trata de aplicacdo para analise do
processo de producdo de areia, uma perspectiva que vem se destacando no estudo desse
importante problema para a industria do petroleo. No quarto exemplo, estuda-se o
fendmeno de segregacdo granular conhecido como ‘efeito castanha-do-pard’, ilustrando
a aplicacdo do método a esta classe de problema. Finalmente, no Gltimo exemplo trata-
se da simulagdo de um ensaio fisico, que estuda o comportamento do meio granular

submetido a vibragdes harménicas.
4.1 Consideracdes Iniciais

Vérias calibragdes numéricas sdo necessarias para avaliar os parametros fisicos que
devem ser utilizados na simulacdo. Nos exemplos do presente trabalho, os parametros
micro-mecanicos foram adotados de acordo com dados fregiientemente encontrados na
literatura, apenas com intuito de mostrar o potencial de aplicacdo do método, e nortear

estudos futuros.

A medicdo de forma direta dos pardmetros micro-mecanicos é extremamente
complicada para a maioria dos materiais, tendo sido realizada somente para validacdes
de modelos tedricos, utilizando materiais fotossensiveis [32]. Tendo em vista esta

dificuldade, os parametros micro-mecanicos sdo ajustados através de experimentos
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numéricos, com o objetivo de gerar um modelo de elementos discretos, que apresente o
comportamento mecanico, do ponto de vista macroscopico, do material que se deseja

simular.

Como foi exposto, um programa de modelagem através do Método dos Elementos
Discretos € durante o processo da geracdo de um modelo para analise, um laboratério
numérico para desenvolvimento de materiais, onde a combinagédo de varios parametros
micro-mecanicos dard origem a um novo material, cujas caracteristicas sdo avaliadas

através de diversos ensaios numeéricos.

As propriedades fisicas dos materiais, medidas em escala macroscopica, mais utilizadas

na engenharia para caracterizagdo do seu comportamento mecénico s&o:

e Moddulo de deformacao volumétrica.
e Modulo de Elasticidade.

e Coeficiente de Poisson.

e Resisténcia a Compressao.

e Resisténcia a Tracao.

e Resisténcia ao cisalhamento.
e Coesdo.

e Angulo de atrito.

e Densidade.

e Densidade aparente.

e Curva tensdo deformacéo.

e Curva de adensamento.

Dentre o conjunto de pardmetros para caracterizacdo dos materiais, as propriedades
mecanicas citadas acima podem ser utilizadas para avaliagdo dos pardmetros para
analise através do Metodo dos Elementos Discretos. Alguns trabalhos [31],[46]
encontrados na literatura discutem técnicas para avaliacdo dos pardmetros de simulacéo
para o MED.
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4.2 Simulagao de Impacto

Um exemplo numérico que simula o impacto entre dois blocos é mostrado na Figura

4.1., onde o Bloco B2 se move com velocidade inicial v, em dire¢do ao Bloco Bl

estacionado. Essa simulagdo contempla os efeitos de grandes deformagdes e 0 processo
de fragmentacdo. As dimensdes e propriedades fisicas dos materiais estdo resumidas na
Tabela 5 e na Tabela 6.

X 24 cm

75 cm

Figura 4.1 - Modelo esquematico da simulagdo do impacto entre os blocos B; e B..
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Simulacdo de Impacto
entre Blocos

Propriedades Fisicas Bloco B\llalolgloco B,
Médulo eléstico normal &" (N/m) 64 x 10° | 640 x 10°
Madulo elastico tangencial &' (N/m) 9.6x10° | 96x10°
Angulo de atrito @ (graus) 26.5° 26.5°
Forca de coesédo (N) 0.96 9.6
Massa especifica p (kg/m®) 2500 5000
Coeficiente de restituicdo normal n" 0.01 0.01
Coeficiente de restituicdo tangencial n' 0.01 0.01
Forca de tracdo maxima F (N) 0.96 9.6
Parametro « da curvade f" 0.5 0.5

Tabela 5 - Parametros micro-mecéanicos - Simulacdo de Impacto.

Simulagdo de Impacto
Entre Blocos

Proprlgda}des Bloco B, Bloco B,
Geometricas
Diametro maximo (m) 0.010 0.018
Diametro minimo (m) 0.010 0.010
Ndmero de elementos 1280 9594

Tabela 6 - Dados do modelo da Simulagdo de Impacto.
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A Figura 4.2 apresenta o campo transiente de velocidade e a forma deformada, para

uma velocidade de impacto v, =5 m/s. A vista em perspectiva € mostrada para quatro

instantes de simulacdo, onde se observa a perfuragédo do Bloco B; e uma significativa

deterioracao do Bloco B..

A vista em corte € mostrada na Figura 4.3, onde se observa com mais detalhe o que
ocorre no plano médio da perfuracdo do Bloco B;. Na Tabela 7 sdo apresentadas a

plataforma computacional utilizada e o tempo de processamento da analise.

Anélise executada em PC com processador Pentium 4 (2.40 GHz -1 GB de RAM)

Passo de tempo Numero de passos Tempo de CPU Tempo de
de tempo simulacéo
6.43x10°s 20,000 50 min 0.128's

Tabela 7 - Tempo de processamento.

Neste exemplo observamos a potencialidade de aplicagdo do método ao problema de
impacto. E importante observar que a discretizacdo de todo o dominio utilizando
particulas, tem um custo computacional elevado. Neste caso podemos notar, que a
combinagdo com outros métodos para o tratamento das regides do dominio com taxas

de deformacdo menores pode melhorar o desempenho da analise.
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Velocity

[ .
000 125 .50 375 5.00
Time 1.92e-(K02 5

Time 5.50e-(02 5

Velocity
[ — |
000 0.75 150 235 00

Time 8.31e-002 5 o

Figura 4.2 - Campo de velocidade e forma deformada vista em perspectiva.
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Time 6.40e-003 s

Velocity
| =y o
0.00 125 250 175 500

Time 1.92¢-002 5

Velocity
| = o
.00 [ 185 278 370
Time 5.12e-002 s

Velocity
[ E 3 |
0.00 093 185 2,78 3.7
Time 7.67e-002 s d

o0 493 278 3.70

Figura 4.3 - Campo de velocidade e forma deformada vista em corte.
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4.3 Simulacdo de Fluxo Granular

Aplicacbes que envolvem o transporte de grdos e seus efeitos sobre equipamentos
industriais tém sido estudadas [50] com a utilizacdo do método dos elementos discretos.
Este exemplo numérico simula o fluxo granular desenvolvido pela rotacdo de uma
cilindro provido de rampas helicoidais conforme a configuragéo inicial apresentada na
Figura 4.5. Esta aplicacdo tem com objetivo avaliar a versatilidade na modelagem
tridimensional das diversas formas de equipamentos que possam estar interagindo no
sistema granular. Por simplicidade foram consideradas as mesmas propriedades fisicas
de contato para todos os elementos do modelo. Entretanto, podem ser utilizadas
propriedades fisicas diferentes tanto para as particulas como para as paredes. Os

parametros fisicos adotados estdo resumidos na Tabela 8 e Tabela 9.

A geometria do cilindro é formada por uma malha de quadrilateros como no detalhe da
Figura 4.4. Este cilindro é colocado no interior de uma caixa contendo particulas nédo
adesivas. Em seguida inicia-se uma rotagdo do cilindro ao redor de seu proprio eixo,
estabelecendo, desta forma, um fluxo ascendente através do movimento da rampa

helicoidal. A visualizacdo do fluxo de particulas e apresentada na Figura 4.6.

110 cm

200 cm

UL

e A TS
\',\“"L“ ==
T

W
3
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ik A T
Ruwe

S

Figura 4.4 - Geometria do cilindro.
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Simulacdo de Fluxo Granular
Propriedades Fisicas Valor
Médulo elastico normal £" (N/m) 5x 10’
Maédulo eléstico tangencial &* (N/m) 5 x 10°
Angulo de atrito @ (graus) 16°
Forca de coesédo (N) 0
Massa especifica p (kg/m°) 3.5 x 10°
Coeficiente de restituicdo normal »" 0.01
Coeficiente de restituico tangencial n' 0.01
Forca de tracdo maxima F' (N) 0
Parametro  da curvade f" 0.01

Tabela 8 - Parametros micro-mecanicos para a Simulagéo de Fluxo Granular.

Simulacdo de Fluxo Granular

Propriedades
Geométricas

Diadmetro maximo (m) 0.04
Diametro minimo (m) 0.02
Numero de elementos 28800

Tabela 9 - Dados do modelo da Simulacdo de Fluxo Granular.
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Configuracao Inicial

95 rotagGes por minuto

Figura 4.5 - Simulacéo de fluxo granular em cilindro com rampa helicoidal.
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3.42
2,61
174

0.00

y vel _lnear
vel_tinear 3.48
348 261

2,61 174

1.74 0.87

0.00
000

348
261
174

0.00

Figura 4.6 - Resultados da simulagéo de fluxo granular em cilindro helicoidal.
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Na Tabela 10 sdo apresentadas a plataforma computacional utilizada na execucdo da

simulacédo e o tempo de processamento da anélise.

Andlise executada no CRAY SV1 NACAD/COPPE/UFRJ

Passo de tempo Numero de passos Tempo de CPU Tempo de
de tempo simulagéo
3.7x10°%s 800,000 58 h 295

Tabela 10 - Tempo total de processamento

Para analise do desempenho do codigo, executou-se para este exemplo 1000 passos de
tempo no CRAY SV1 do NACAD/COPPE/UFRJ e no CRAY T94 do CESUP/UFRGS.
Alguns resultados referentes ao desempenho do cddigo estdo resumidos na Tabela 11. A
distribuicdo de carga computacional dada pelo CRAY SV1 é apresentada na Figura 4.7,
e para o CRAY T94 na Figura 4.8.

Resultados para 1000 passos de tempo de
. CRAY SV1 CRAY T9%
analise
Desempenho global (Mflops) 167.4 431.8
Rotina de busca de contatos (Mflops) 180.7 611.0
Rotina de atualizacdo do vetor de forca (Mflops) 214.8 411.3
Tempo de processamento (S) 407 174
Memoria utilizada (MWords) 5.75 5.75

Tabela 11 - Resumo dos dados de desempenho do cédigo.
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Distribuicédo de Carga Computacional

OBuscade
Contatos

B Atualizacédo do
Vetor de Forga

OPesquisa de
Contatos
Existentes

OOutros

Figura 4.7 - Distribuicdo de carga computacional Cray SV1.

Distribui¢cédo de Carga Computacional

OBusca de
Contatos

B Atualizacédo do
Vetor de Forga

OPesquisa de
Contatos
Existentes

OOutros

Figura 4.8 - Distribuicdo de carga computacional Cray T94.
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4.4 Simulacdo do Processo de Producao de Areia em Pocos de

Petréleo.

Neste exemplo, buscou-se a investigar a possibilidade de aplicacdo do método dos
elementos discretos ao estudo do processo de producdo de areia em arenito friavel. Os
parametros micro-mecanicos sdo adotados e alguns dados do pogo sdo assumidos
conforme o trabalho de COELHO [12]. Para simular o efeito do fluido sobre o meio
granular adotou-se um fluxo radial permanente através da parede do pogo, tal como
numa abordagem do problema de estabilidade de pocos realizada no trabalho de
POLILLO [53], onde se assumiu um raio de drenagem de 200 metros. Desta forma, o

diferencial de presséo de fluido é dado pela equacéo (4.1).

Ap(r) = pw—;peln(% 4.1)
R

onde p, € a pressdo de fluido na parede do pogo, p, € a pressao do reservatorio, r, é
raio de drenagem, r é a distancia a partir do eixo do pogo. Na parede do pogo o
diferencial de pressdo Ap é 15 MPa. Com este diferencial de pressao, calcularam-se as
forcas de pressdo de fluido sobre as particulas através das equacdes (4.2) e (4.3),
descritas no trabalho de HOOMANS et al [30], isto &,

(u — U, ) -V,Vp (4.2)

onde v, € velocidade da particula, « a velocidade local do fluido e V, o volume da

particula. O segundo termo da equacdo é devido ao gradiente de pressdo, e 0 primeiro é

devido a forca de arrasto, onde, para fracdes de vazios (¢ < 0.8), G é dado por,

_ 5= 9P
B =150———5 + 17501 — )7 lu — v

p p

(4.3)

ol
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onde d, € o didmetro da particula, x € a viscosidade do fluido do reservatorio e p a

sua densidade. Para o célculo da velocidade do fluido, aplicou-se a Lei de Darcy dada

pela por,

u = —ﬁVp (4.4)
L

onde k£ é a permeabilidade da formacgdo rochosa. A for¢a dada pela equacdo (4.2) é

entdo adicionada na equacdo (2.32), que descreve o movimento da particula.

Para a execucao deste exemplo a analise € dividida em duas fases. Na primeira simula-
se a fase de perfuragdo com a retirada dos elementos situados na regido de perfuracao,
quando entdo ocorre um rearranjo no estado de tensées no poco. Na segunda fase,

aplica-se a forca de fluido simulando a operagéo de producéo no pogo.

O exemplo modelado possui dimensdes de aproximadamente 1 metro de largura, 1
metro de altura e 8 centimetros de espessura conforme a Figura 4.9, composto de 37000
elementos com didmetros variando entre 2 a 20 milimetros. O didmetro do poco é de
0.18 metros. Foi considerado um estado tensdes iniciais de confinamento de 18 MPa.
Este nivel de tenséo é mantido nos contornos durante a simulagéo através do movimento
das paredes. Os resultados sdo apresentados em termos do deslocamento e da

velocidade das particulas, para as duas fases da simulagéo.

Fluxo Radial

wiermanente /
- | "a
0.18 m

7N

0.08 m

A
v

Im

Figura 4.9 - Modelo de elemento discreto para simulacdo da producéo de areia.
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Os demais parametros de analise utilizados nesta aplicacéo estdo nas tabelas Tabela 12.

Simulacéo - Producdo de Areia
Propriedades Fisicas Valor
Maodulo elastico normal £™ (N/m) 1.3 x 108
Modulo elastico tangencial &' (N/m) 1.3x 10’
Angulo de atrito @ (graus) 26
Forca de coesédo (N) 635
Massa especifica p (kg/m?®) 3x10°
Coeficiente de restituicdo normal n" 1x10*
Coeficiente de restituicdo tangencial ' 1x10™
Forca de tracdo méxima F (N) 1.3x10°
Parametro ¢ da curva de f” 1x10%®
Permeabilidade da formacdo % (m?) 1.8x 10"
Viscosidade do fluido reservatorio p (kg/ms) 13.5 x 10?
Densidade do fluido do reservatério p 0.85

Tabela 12 - Parametros micro-mecanicos para simulacdo de areia

A evolucdo do campo de deslocamentos e velocidades para fase de perfuragcdo do poco
sdo apresentados na Figura 4.10 e na Figura 4.11. Ja a Figura 4.12 e a Figura 4.13

mostram os deslocamentos e velocidades na fase de producao.
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Tempo = 5.58¢-003 (5)

[ " Tempo = 1.07e-002 (s)

[ Tempo = 1.57¢-002 (s) Tempo = 1.83e-002 (s)

Figura 4.10 - Campo de deslocamento na fase de perfuracdo do pogo.
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Tempo = 5.58¢-003 (s)

E Tempo = 1.07e-002 (5) E Tempo = 1.32e-002 ()

E Tempo = 1.57e-002 (5) E Tempo = 2.34e-002 ()

Figura 4.11 - Campo de velocidade na fase de perfuragcdo do poco.
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l Tempo = 5.08e-004 (s) L . Tempo = 3.05e-003 (s)

l . Tempo = 5.58e-003 (s) o l I Tempo = 6.60e-003 (s)

L . Tempo =7.11e-003 (s) o l . . Tempo = 8.1 (s)

ll Tempo 8. (s) l Tempo ‘9.1 13]

Figura 4.12 - Campo de deslocamento na fase de producao do pogo.

80



Tempo = 5.58e-003 (s) L

Tempo = 6.60e-003 (s) L

Tempo = 8.12e-003 (s) L

Tempo = 6.09e-003 ()

Tempo =7.11e-003 (s)

Tempo = 9.14e-003 (s)

T5000-003

T5000-003

T5000-003

T5000-003

Figura 4.13 - Campo de velocidade na fase de producdo do poco.
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Com relagédo a analise dos resultados, tem-se, inicialmente, o entendimento de que os
parametros utilizados podem ter uma sensivel variacdo para que a simulagao seja mais
representativa. Além disso, esta foi uma das primeiras experiéncias nesta abordagem, e
gue nos coloca o desafio de decidir questdes sobre a modelagem, que ainda ndo tem
qualquer proposta consensual. Podemos citar por exemplo, questdes como o tamanho do
modelo, considerando uma determinada fronteira de influéncia. Outro exemplo
importante seria a questdo do tempo de simulacdo, visto que o fendmeno de producéo
de areia pode ser um processo lento e gradual. Neste caso teria que se procurar solucgdes
em regime permanente para o0 problema, utilizando por exemplo uma técnica de

relaxagdo dinamica.

Algumas conclusbes qualitativas sdo tiradas a partir dos resultados apresentados.
Primeiramente, nota-se que, nos instantes iniciais de cada fase, ha uma perturbacéo
difusa no sistema, revelada pelas velocidades das particulas, com concentragdes
localizadas. Posteriormente, 0 movimento torna-se mais harmonioso, como uma certa
freqiiéncia de flutuacGes localizadas, possivelmente decorrentes da quebra do contato
entre particulas coesas, ou choque de particulas soltas. Este comportamento estaria

simulando fraturas localizadas.

Um outro comportamento que pode ser observado na fase de perfuracéo é a formacédo de
um arco de compactacdo em torno do poco, revelado pela variacdo do deslocamento ao
longo do raio. Pode-se notar que o deslocamento é maior na parede do pogo,
diminuindo conforme se aproxima da zona compactada. Nas regides mais distantes 0s
deslocamentos voltam a aumentar. Aqui cabe a ressalva de que ndo se pode concluir que
0 aumento dos deslocamentos préximos as fronteiras tenha ou ndo alguma relagdo com

esta regido de influéncia que foi admitida.

Com relagéo ao desempenho computacional na Tabela 13 sdo apresentadas a plataforma

computacional utilizada e o tempo de processamento da analise.
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Analise executada em PC com processador Pentium 4 (2.40 GHz - 1 GB de RAM)

Passo de tempo Numero de passos Tempo de CPU Tempo de
de tempo simulagéo
5.08x10%s 670,000 123 h 3.4x107%s

Tabela 13 - Tempo de processamento
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4.5 Simulacao da Segregacao Granular.

Neste exemplo, é realizada a simulacdo da segregacdo em meio granular, induzida por
vibracBGes e diferenca no tamanho das particulas. Este fendmeno, conhecido como
‘efeito castanha-do-pard’, tem sido muito pesquisado, pois 0s avancos no conhecimento
deste problema encontram muitas aplicacbes, como por exemplo na industria de
farmacos, na inddstria de alimentos, etc. A sua importancia se deve, entre outras razdes,
a necessidade de se preservar a homogeneidade em misturas, num contexto onde esta

propriedade afeta a qualidade da mistura.

O exemplo simulado trata-se de uma caixa contendo uma certa quantidade de particulas,
que, por simplicidade, tem as mesmas caracteristicas, com exce¢do de uma particula que
tem o didmetro trés vezes maior, que propositadamente é localizada préximo ao fundo
da caixa. Durante a simulacdo, a caixa é submetida a uma oscilacdo harménica na
direcdo vertical, com frequiéncia de vibracdo de 20 Hz, e amplitude de aceleracéo igual
a trés vezes a aceleracdo da gravidade. Estes valores, bem como a relacdo entre o
didmetro da particula maior e o didmetro das demais, foram adotados com base no
trabalho de ROSATO et al [56], onde se realiza a andlise de uma série de pesquisas
experimentais e tedricas, com objetivo de investigar a influéncia de varios parametros
envolvidos no problema, de tal sorte que se possa formular uma explicacao fisica para

este fenbmeno.

As dimensdes da caixa sdo em metros (0.1 x 0.1 x 0.12), os parametros fisicos utilizados
nesta aplicacdo sdo apresentados na Tabela 14, e os outros dados geométricos do

modelo na Tabela 15.

O resultado da simulacdo € apresentado na Figura 4.14, em termos do deslocamento
granular, onde se mostra uma vista a partir do plano médio, para evidenciar o efeito de
segregacdo. Na Figura 4.15 apresenta-se uma vista lateral do modelo, em que o padréo

de distribuicdo de deslocamento sugere a ocorréncia de conveccdo granular, que é
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descendente pelos cantos da caixa e ascendente pelo seu centro. A clareza deste evento

pode ter sido influenciada pelas dimensdes do modelo.

Segregacdo Granular
Propriedades Fisicas Valor
Médulo elastico normal £" (N/m) 5x 10*
Médulo eléstico tangencial &* (N/m) 5 x 10*
Angulo de atrito @ (graus) 250
Forca de coesédo (N) 0
Massa especifica p (kg/m°) 0.9 x 10*
Coeficiente de restituicdo normal »" 0.3
Coeficiente de restituicdo tangencial '’ 0.3
Forca de tracdo maxima F' (N) 0
Parametro « da curvade f" 0.999

Tabela 14 - Pardmetros micro-mecanicos para simulagdo da segregacdo granular

Simulacdo da Segregacao Granular

Propriedades
Geomeétricas

Diametro maximo (m) 0.024
Didmetro minimo (m) 0.008
NUmero de elementos 2000

Tabela 15 - Dados geométricos da simulagdo de segregacgéo granular.
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Tempo = 5.50e-001 (5) Tempo = 1.09¢+000 (s)

Tempo = 1.63e+000 (s) Tempo = 2.17e+000 (s)

Tempo = 2.70e+000 (s)

Tempo = 3.78+000 (s) Tempo = 4.32e+000 (s)

Figura 4.14 - Deslocamento granular em simulagédo da segregacao.
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Tempo = 5.50e-001 (5)

Tempo = 1.63e+000 (s) Tempo = 2.17e+000 (s)

Tempo = 3.78e+000 (s)

Tempo = 4.32e+000 (s)

Figura 4.15 - Deslocamento granular no contorno do modelo.
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Com relagédo ao desempenho computacional na Tabela 16 sdo apresentadas a plataforma

computacional utilizada e o tempo de processamento da analise.

Analise executada em PC com processador Pentium 4 ( 2.40 GHz — 1 GB de RAM )

Passo de tempo Numero de passos Tempo de CPU Tempo de
de tempo simulagéo
11x10°s 427,000 36h 4.69 s

Tabela 16 - Tempo de processamento
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4.6 Oscilagbes Harmonicas em Meio Granular.

Neste exemplo, tenta-se reproduzir o comportamento de um meio granular submetido a
vibracdes harmdnicas [4]. Um ensaio fisico foi realizado pelo Grupo de Escoamentos
Granulares do Instituto de Tecnologia da Califérnia (Caltech) [6], permitindo a
observacdo do movimento granular através de imagens. Este mesmo grupo de
pesquisadores realizou simula¢Ges numericas, utilizando um modelo bidimensional do
método dos elementos discretos, a fim de comparar com os resultados do ensaio
experimental. Os resultados da andlise experimental e da simulacdo numérica,
disponibilizado pelos autores [6], estdo ilustrados nas Figura 4.16 e Figura 4.17,

respectivamente.

Figura 4.16 - Ensaio experimental de particulado sob oscilagcGes harménicas [6].

Figura 4.17 - Simulacao de particulado sob oscilagdes harmdnicas [6].
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Seguindo a orientacdo do trabalho supracitado, optou-se pela tentativa de reproduzir a
simulacdo numérica realizada por este grupo, pois os dados referentes a modelagem
estdo disponiveis na pagina destes pesquisadores. Além disso, a calibracdo de

parametros ja foi realizada e os resultados numéricos encontram-se disponiveis.

Para realizar a simulagdo 2D, utilizou-se a mesma formulacdo 3D, sendo que na
dimensdo da espessura adotou-se um valor igual ao diametro maximo das particulas do
modelo. Assim, 0 modelo analisado corresponde a uma caixa com as dimensdes em
metros de (0.2 x 0.1 x 0.0011), contendo 3780 particulas, com uma distribuicdo
uniforme de didmetro variando de 0.9 a 1.1 mm. Foi aplicada na caixa uma oscilagdo
harmonica na direcéo vertical, com freqiiéncia de vibracdo de 25 Hz, cuja amplitude de
aceleracdo é igual a seis vezes a gravidade. Os demais pardmetros de analise estdo na
Tabela 17.

Oscilagbes harmonicas em meio granular
Propriedades Fisicas Valor
Maodulo elastico normal £™ (N/m) 5 x 10
Modulo elastico tangencial &' (N/m) 5 x 10*
Angulo de atrito @ (graus) 0
Forca de coesédo (N) 0
Massa especifica p (kg/m?®) 0.25 x 10*
Coeficiente de restituicdo normal n" 0.7
Coeficiente de restituicdo tangencial ' 0.7
Forca de tracdo maxima F' (N) 0
Parametro  da curvade f" 0.999

Tabela 17 - Parametros micro-mecanicos.
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Os resultados desta simulacdo sdo apresentados na Figura 4.18, onde as particulas estdo

coloridas de acordo com o didmetro.

Com relagéo ao desempenho computacional na Tabela 18 sdo apresentadas a plataforma

computacional utilizada e o tempo de processamento da anélise.

Analise executada em PC com processador Pentium 4 ( 2.40 GHz — 1 GB de RAM )

Passo de tempo Numero de passos Tempo de CPU Tempo de
de tempo simulacéo
6.18x107s 5,000,000 61h 3.09s

Tabela 18 - Tempo de processamento
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Tempo =2.09e+000 (s) Tempo = 2.10e+000 (s)

Figura 4.18 - Simulacéao de particulado submetido a oscilagcdes harmonicas.

Observa-se grande semelhanca na comparacdo com os resultados mencionados

anteriormente.
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Capitulo 5

Conclustes e Recomendacoes

5.1 Contribuicdes deste Trabalho

Os objetivos iniciais deste trabalho foram atingidos, e 0 éxito na implementacdo do
programa € demonstrado atraves dos exemplos simulados. Nestes exemplos analisados
com o programa observa-se 0 potencial de aplicacdo que essa ferramenta numérica
representa para estudo dos meios descontinuos de um modo geral. Além disso, abrem-se
novas perspectivas de andlise, para o tratamento do problema de producdo de areia, que

é de grande importancia para a industria do petréleo.

A implementagdo do programa para geragdo de modelos de elementos discretos teve um
papel importante no desenvolvimento, pois este tornou possivel a obtencdo dos varios

modelos utilizados, e alguns destes com nimero razoavelmente grande de elementos.

O modelo ndo linear com adesdo utilizado na relacdo constitutiva, foi também muito
importante para este trabalho, uma vez que permitiu a avaliacdo de diversos
comportamentos presentes nos meios granulares simplesmente variando-se 0s

parametros da curva que define a variacdo da forca de contato.

Do ponto de vista computacional, o programa implementado utilizando OpenMP [7]
para as plataformas do Cray SV1 NACAD\COPPE\UFRJ e do CRAY T94 do
CESUP/RS, apresentou um desempenho razoavel. Com a utilizacdo das diretivas
OpenMP, o0 programa manteve-se portavel para computadores pessoais que tém
evoluido rapidamente. Assim, tem sido possivel realizar andlises em modelos cada vez

maiores nestes equipamentos.
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5.2 Consideracoes Gerais

Observa-se no modelo de elementos discretos implementado que, mesmo considerando
um elemento mais simples como a esfera, 0 método permite realizar analise com
bastante detalhes no tratamento dos fendmenos em pequena escala. A partir do ajuste
dos parametros de contanto é possivel simular uma grande variedade de materiais de
natureza discreta. O modelo tem uma abordagem relativamente simples da mecanica,
mas que possibilita reproduzir com aproximacado razoavel alguns problemas, com foco
na identificacdo de mecanismos importantes, como os diversos modos de deformacdo e

de fratura dos materiais.

O custo computacional para realizacdo da busca dos pares de contato € ainda
extremamente elevado. Este aspecto aponta para o desenvolvimento de técnicas que
possam melhorar o desempenho desta parte do cddigo, sobretudo, em ambientes de
computacdo paralela. Mais detalhes a respeito das técnicas de busca sdo discutidos nos
trabalhos de NEAL [49], WRIGGERS [66] entre outras fontes.

H& muito espaco no desenvolvimento dos algoritmos para analise através do Método
dos Elementos Discretos, sobretudo se comparado com outros métodos ja consagrados
na mecanica computacional. As arquiteturas dos modernos computadores abrem
caminho nesse sentido. De modo que, o desenvolvimento dos algoritmos de MED e
outros métodos de particulas como Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH), tem
direcionado um foco para proximas pesquisas, inclusive com o objetivo de se explorar
potencialidades de associacdo com outros métodos, como Método dos Elementos

Finitos, de forma a maximizar o desempenho conjunto.
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5.3 Sugestodes para Trabalhos Futuros

Nota-se um grande potencial de aplicacdo do MED para estudo dos meios descontinuos.
Entretanto, para se tornar uma aplicacao efetiva, é necessario um esforco de pesquisa no
desenvolvimento de metodologias para determinacdo dos parametros fisicos que este
método requer. Assim, uma sugestdo para trabalhos futuros seria desenvolver uma
técnica que permitisse obter a calibracdo destes parametros com dados experimentais do
material, como modulo de elasticidade, coesdo, angulo de atrito, etc, de forma mais

eficiente.

Problemas que envolvem a interacdo do meio continuo com meio discreto ou granular,
revelam a necessidade de mesclar os métodos capazes de representar 0 comportamento
destes meios. O estudo da combinagdo do MED com o MEF em problemas
bidimensionais, apresentado no trabalho de ONATE e ROJEK [51], representa uma boa
iniciativa neste sentido. Seguindo nesta linha, uma sugestao para trabalhos futuros seria
a extensdo desta abordagem para problemas tridimensionais, através da combinacdo de

elementos discretos com elementos finitos.

Existe também a possibilidade de se trabalhar com métodos acoplados, para tratamento
da interacdo de fluido com o meio granular. Esta seria mais uma area de pesquisa que
encontraria muitas aplicaces, como por exemplo, no estudo da producéo de areia que

foi abordado no capitulo anterior.

Outro problema que pode ser abordado no futuro seria o estudo e desenvolvimento de
metodos que permitam algum tipo de tratamento dos dados micro-mecanicos resultantes
da andlise com elementos discretos, como forca de contato e velocidade, no sentido de
relaciond-los com grandezas macro, como tensdes, compactacdo e outras grandezas
usuais na engenharia. Pesquisas vém sendo realizadas com foco neste problema. Alguns
destes trabalhos estudam relagc6es para constituicdo de um tensor de tenses médias para

materiais granulares [38] [24].
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Com relacdo ao desempenho computacional, em trabalhos futuros podem ser explorados
aspectos como estruturas de dados mais eficientes e técnicas de reorganizacdo dos
dados, visando a otimizacdo com base na hierarquia de memdria. Um dos passos chave

é a busca dos pares de contato em estrutura de dados dinamicas.
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